UNIVERSIDADE FEDERAL DO ESPIRITO SANTO
CENTRO TECNOLOGICO
PROGRAMA DE POS-GRADUACAO EM ENGENHARIA AMBIENTAL

RITA DE CASSIA FERONI

SIMULACAO NUMERICA DA TRANSFERENCIA DE MASSA
DE COMPOSTOS ODORANTES ATRAVES DA INTERFACE
DE UM SISTEMA MULTIFASICO LIQUIDO-GAS

VITORIA
2015



RITA DE CASSIA FERONI

SIMULACAO NUMERICA DA TRANSFERENCIA DE MASSA
DE COMPOSTOS ODORANTES ATRAVES DA INTERFACE
DE UM SISTEMA MULTIFASICO LIQUIDO-GAS

Tese apresentada ao Programa de Pos-
Graduacdo em Engenharia Ambiental do
Centro Tecnoldgico da Universidade Federal
do Espirito Santo, como requisito parcial para
obtencdo do Grau de Doutor em Engenharia
Ambiental, na drea de concentracio em
Poluicdo do Ar.

Orientador: Prof®. Neyval Costa Reis Jr.

Orientadora: Prof®. Jane Meri Santos

VITORIA
2015



Dados Internacionais de Catalogagéo-na-publicagéo (CIP)
(Biblioteca Setorial Tecnoldgica,
Universidade Federal do Espirito Santo, ES, Brasil)

Feroni, Rita de Cassia, 1986-

F367s Simulacao numérica da transferéncia de massa de
compostos odorantes através da interface de um sistema
multifasico liquido-gas / Rita de Cassia Feroni. — 2015.

120 1. :il.

Orientador: Neyval Costa Reis Junior.

Orientador: Jane Meri Santos.

Tese (Doutorado em Engenharia Ambiental) — Universidade
Federal do Espirito Santo, Centro Tecnoldgico.

1. Massa —Transferéncia. 2. Escoamento multifasico.
3. Controle de odor. 4. Turbuléncia. 5. Lei de Henry. I. Reis
Junior, Neyval Costa. Il. Santos, Jane Meri. lll. Universidade
Federal do Espirito Santo. Centro Tecnoldgico. IV. Titulo.

CDU: 628




Sy

UNIVERSIDADE FEDERAL DO ESPIRITO SANTO

CENTRO TECNOLOGICO

PROGRAMA DE POS-GRADUACAO EM ENGENHARIA AMBIENTAL

“Simulagdo numérica da transferéncia de massa de
compostos odorantes através da interface de um sistema
multifasico liquido-gas”.

RITA DE CASSIA FERONI

Banca Examinadora:

AL

Prof. Dr. NeWaI Costa Reis Junior.”
Orientador — DEA/CT/UFES

{
§ a0y
Profa. Dra. Jang'Méri Santgs
Orientadora -#/DEA/CT/UFES //
/

(7_06\ clama f;awﬁa Le A AQ&LQLM'%F#‘L
Profa. Dra. Taciana Toledo de Aimeida Albugderque

Examinadora Iqterna — PPGEA/CT/UFES
| Hpec

\ N
Prof. Dr| Davidson Martins Moreira
Examinador Interno - PPGEA/CT/UFES

Prof. Dr. Antonio Gledson Oliveira Goulart
Examinador Externo — FURG

B e TR e RS s Sle
Profa. DraAngela Ourivio Nieckele
Examinadora Externa — PUC-RJ

Coordenador do PPGEA: Prof. Dr. Edmilson Costa Teixeira

UNIVERSIDADE FEDERAL DO ESPIRITO SANTO
Vitéria, ES, 04 de dezembro de 2015.



AGRADECIMENTOS

A Deus, ao meu Anjo da Guarda e a Santa Rita de Cassia a quem eu recorri em muitos

momentos.

Agradeco a meus pais, Rita e Geraldo pelo amor e dedicagdo que demonstraram a mim. Vocés
sempre me incentivaram nos meus estudos, papai fazia questao de me acordar todos os dias as
5:10h da manha durante 3 anos para eu ir estudar no CEFET-ES. Mamae sempre deixou tudo
arrumado e pronto para facilitar a minha vida. Quando eu vim para Vitéria ndo foi nada facil
para vocés, mas valeu a pena os longos periodos que passamos distante. Estou realizando um

sonho nosso.

Agradeco aos meus irmdos: Gabi, Wilson e Wellington pelo carinho e torcida para que tudo
desse certo. Ao Pichuro in memoriam pela felicidade que expressava sempre que me via. Aos

parentes presentes na minha vida pela alegria demonstrada ao me encontrarem.

Meu caro amigo me perdoe, por favor, se ndo lhe fago uma visita, mando noticias neste
agradecimento..Agradeco aos meus amigos do grupo dos Enroladinhos, em especial a quem
mais ouviu o meu chorord, a Mari. Ao Tiago C. agradeco pelo incentivo inicial dado a este
trabalho. O Fabio S. foi uma das felicidades que pude conquistar no meu mestrado e
doutorado. A todos os amigos e colegas que se preocuparam comigo € me mandaram
torpedos, email ou me ligaram perguntando como eu estava nesses anos meio reclusos. Fico

feliz por ter conhecido todos voceés.

Aos meus amigos e colegas de laboratério: "o sistema é mau, mas minha turma ¢é legal".
Sentirei muita saudade de voces, das risadas, dos comentarios fora de hora, da descontracdo e
também da parte em que resolviamos falar sério e trocar experiéncias sobre nossos trabalhos.
Nao citarei o nome de todos, pois foram muitas pessoas com quem eu convivi nesses anos
todos, mas agradeco a todos pelo carinho e bom convivio didrio! Aos pesquisadores
internacionalmente conhecidos Enilene e Bruno, e também ao Harerton, Fernanda e Willian
por participarem em momentos importantes no meu trabalho. A Lucia por sempre me receber
com um sorriso. Em especial citarei também o Alexandre que ndo deixou eu realizar o meu
sonho de ser o (a) Melhor Aluno (a) do Laboratério, titulo que ele detém ha mais de 10 anos.

A mim sobrou apenas o titulo de miss colirio primavera, até porque, ele ndo possui os pré-



requisitos para este concurso. Ao Elson agradeco por cuidar de mim deixando claro que eu
estava meio gorda e descabelada, do meu carro evidenciando os arranhdes que as vezes sei 14
como aparecem na lataria, dos meus computadores mostrando para que ele fez engenharia e
por demonstrar solidariedade ao me alimentar com pao, coxinha, quibe, chocolate e sorvete
quando a minha bolsa acabou. Todos vocés deixaram essa fase da minha vida muito mais

legal. Muito thank you.

Aos bons professores que passaram pela minha vida académica, s6 me resta dizer muito
obrigada pela ajuda. Aos professores Valmecir Bayer e Elcio Cassimiro, agradeco pela
confianca e pelas cartas de recomendacdo. A minha orientadora professora Jane Santos,
agradeco por ter me aceitado como sua aluna no doutorado. Ao meu orientador professor
Neyval Reis, agradeco pelas discussdes, troca de conhecimento, apoio e pela confianca em
acreditar que apesar das dificuldades apresentadas por este trabalho conseguiriamos realizi-lo.
Aos professores Taciana Toledo e Davidson Moreira agradeco pela amizade e apoio. Aos
professores Antonio Goulart e Angela Nieckele agradeco por aceitarem participar e contribuir

com a minha banca de tese. A UFES e ao PPGEA pela estrutura fornecida.

Alguns agradecimentos adicionais, mas muito pertinentes devem ser feitos. Agradeco ao
criador e disponibilizador do Team viwer. Aos criadores e participantes dos féruns de
discussdes em CFD. Ao criador do remédio que cura todas as tristezas e angustias
doutoristicas: Chocolate. Ao p6 de café da "fazenda" de Marilandia que a mamae me manda

mensalmente para eu me manter acordada para trabalhar.

Por fim, devo agradecer a mim mesma pela minha grande teimosia em conseguir terminar
esse doutorado. Nao fui gauche na vida e ndo levei o sorriso de ninguém como a Rita do

Chico, fui apenas "uma realista esperancoso".

A CAPES e a FAPES pelo apoio financeiro.



E essa mulher tinha trés filhos, eles aparentavam 17, 16 e 15 anos. Af ela disse:
"Vocés tiveram muitos problemas com os filhos?" "N3o..problemas normais..."
"A gente também ndo! O problema da gente sé € que os professores dos nossos
filhos nao tem nivel suficiente pra conversar com nossos filhos." Eu pensei
"Danou-se! € mae de Ruy Barbosa, Joaquim Nabuco e Castro Alves!" Veja a
minha ingenuidade, ndo era nivel intelectual ndo, que isso nao interessava, era
nivel econdmico! E ela disse: "Outro dia o nosso cacula chegou aqui arrasado,
porque foi conversar com o professor dele sobre o nosso video importado da
marca 'X', e o professor nunca sequer nem tinha visto o video da marca 'X'!" Ai
virou-se pra mim e disse: "Agora me diga Ariano, que respeito um estudante
pode ter por um professor que nunca nem sequer viu um video da marca 'X'?" Ai
eu me acovardei, eu ja ndo tinha ido a Disney, e eu disse: "E mesmo!"Me
acovardei, confesso! morrendo de medo que ela me perguntasse qual era a

diferenca de um video da marca X' para os videos comuns!

Ariano Suassuna, Aula Espetaculo (transcricdo).



RESUMO

A emissdo de gases odorantes a partir de uma superficie liquida pode ser representada em um
escoamento multifasico, em que a turbuléncia € gerada na proximidade da interface liquido-
gis. Esta interface pode ser deformavel, com ou sem a presenca de ondas. A principal
resisténcia ao transporte de massa através da interface liquido-gds estd limitada a uma
subcamada muito fina de cada lado da interface, em dimensdes de poucos milimetros, onde a
turbuléncia € reduzida e os processos de difusdo tornam-se dominantes. Assim, a relacdo entre
a turbuléncia do escoamento e a configuracdo da interface (relacio com o nimero de
Reynolds) em conjunto com as propriedades do composto como, difusividade (relagdo com o
nimero de Schmidt) e solubilidade (relacio com constante de Henry), sdo fundamentais para
o estudo de transferéncia de massa na interface liquido-géds. A fim de investigar a relacdo
existente entre os parametros citados, um estudo multifasico de transferéncia de massa foi
realizado neste trabalho, utilizando o cdédigo computacional ANSYS-CFX 14.5, com a
aplicacdo do modelo de turbuléncia de simulacdo das grandes escalas (LES). O modelo
matematico foi validado com dados de simulacdo numérica direta (DNS) a partir do estudo de
Komori et al. (2010). Os resultados mostram que a transferéncia de massa é fortemente
afetada pela presenca de ondas na interface que contibuem para a formagdo de estruturas
turbulentas na fase liquida. Assim, valores de coeficientes de transferéncia de massa (k;) para
diferentes nimeros de Reynolds estudados (210, 86 e 43) mostraram grande diferenca em
ordem de grandeza. Da mesma forma, ao considerar compostos odorantes com diferentes
valores da constante de Henry, foi possivel mostrar no presente estudo, que a transferéncia de
massa também possui forte dependéncia em relacdo a este parametro. Valores maiores de k;
sao encontrados para compostos odorantes como o sulfeto de hidrogénio cuja transferéncia de
massa € controlada pela fase liquida, seguido da amodnia cuja transferéncia de massa €
controlada por ambas as fases e do acido valérico com a transferéncia de massa controlada

pela fase gasosa.

Palavras-chave: Transferéncia de Massa, Escoamento Multifasico, Compostos Odorantes,

Turbuléncia, Constante de Henry.



ABSTRACT

The emission odorous compounds from liquid-gas interface can be represented from
multiphasic flow and the generation of turbulence occurs close to the liquid-gas interface.
Other characteristics are the likely configurations of the deformable interface with the
presence or not of waves. The major part of the resistance to mass transport through liquid-
gas interface is limited to a thin sub-layer from both sides of interface, in a few millimeters of
dimension, where the turbulence is small and the diffusion processes become dominant, the
relation between turbulence flow and the interface configuration (related to Reynolds number)
together with the properties of the compound, as the diffusivity (related to Schmidt number)
and solubility (related to Henry’s constant), are primordial to the study of mass transfer. In
this work, in order to investigate the relation between the parameters quoted above, a
multiphasic mass transfer assay was made using the computational model ANSYS-CFX 14.5,
applying the turbulence model for large eddy simulation (LES). The mathematic model was
validated with data of direct numeric simulations (DNS) from the work of Komori et al.
(2010). The results show that the mass transfer is strongly affected by the presence of waves
on interface, leading to the formation of turbulent structures in the liquid side. Thereby, values
of mass transfer coefficients (k;) for different Reynolds numbers (210, 86 and 43) show large
differences in order of magnitude. Likewise, considering odorous compounds with different
values for Henry’s constants, this work show that the mass transfer also has a strongly
dependence with this parameter. Higher values of k; are found for odorous compounds such as
hydrogen sulfide in which the mass transfer is controlled by liquid phase, followed by
ammonia in which the mass transfer is controlled by both liquid and gas phases and the

isovaleric acid with mass transfer controlled by the gas phase.

Keywords: Mass transfer, Multiphase Flow, Odorant compounds, Turbulence, Henry's law
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fase gasosa

fase liquida

mistura das fases
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1 INTRODUCAO

O estudo da transferéncia de massa de gases através da interface liquido-gds é importante para
uma variedade de aplicacdes, desde a absorcdo de CO; pelos oceanos (TURNEY et al., 2005;
MAGNAUDET e CALMET, 2006; HASEGAWA e KASAGI, 2009, KOMORI et al. 2010)
até a quantificacdo da emissdo de compostos odorantes em estacdes de tratamento de esgotos
(HUDSON e AYOKO, 2008; BLUNDEN et al., 2008; FERONI et al., 2012, SANTOS et al.,
2012). A transferéncia de massa de compostos odorantes a partir da interface liquido-gés
torna-se uma poderosa contribuicao de poluicdo odorante para a atmosfera, sendo as estacdes
de tratamento de esgoto (ETE) uma das principais fontes geradoras de odor em ambientes
urbanos. Nestes empreendimentos s3o encontradas lagoas com superficies liquidas
(quiescentes ou agitadas) expostas ao escoamento atmosférico onde ocorre a emissdao de um

gds da fase liquida para a atmosfera.

Virios autores tém investigado a transferéncia de massa de compostos da fase liquida para a
fase gasosa, para a determinagdo experimental do coeficiente de transferéncia de massa da
fase liquida (COHEN et al., 1978, MACKAY e YEUN, 1983, TRAPP e HARLAND, 1995,
CHAQO et al., 2005, CHAO, 2009, AROGO et al., 1999b, BLUNDEN et al., 2008 e SANTOS
et al., 2012). Entretanto a fina espessura da camada de concentracdo ¢ de dificil medicdo

experimental e assim, dificulta a estimativa do coeficiente de transferéncia de massa.

Em decorréncia desta dificuldade, vérios autores quantificaram o coeficiente de transferéncia
de massa entre as fases liquida e gasosa, a partir da aplicacio de modelos matematicos, que
envolvem a solu¢do numérica das equacdes de transporte. A principal limitacdo, para a
realizacdo de simulacdo numérica, esta relacionada ao esforco computacional para modelar o
efeito da turbuléncia, a partir de nimero de Reynolds baseado na velocidade de fric¢cdo, Re-,
maiores que 150 e 200, para estudos utilizando simula¢cdo numérica direta (DNS) ou

simulacdo das grandes escalas (LES).

Estudos encontrados na literatura cientifica sobre a transferéncia de massa na interface
liquido-gés utilizando simulagdo numérica, variam desde aqueles que consideram um tanque
com uma fase liquida em regime laminar, onde a superficie liquida € quiescente, caracterizada

pelo baixo grau de agitacdo da interface (CUESTA et al., 1999, LIMPT et al., 2005 e
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FERONTI et al., 2012), até outros que consideram a simula¢do apenas da fase liquida em
regime turbulento (NAGAOSA, 1999, DONG et al., 2003, MAGNAUDET e CALMET,
2006) assumindo que os mecanismos de transporte na fase gasosa nio sdo limitantes do
processo. Os estudos multifadsicos vém ganhando espaco para analisar as interagdes que
acontecem na interface liquido-gés e obter resultados mais conclusivos sobre o escoamento e

a transferéncia de massa.

Estudos multifdsicos consideram uma fase liquida e uma fase gasosa com uma interface de
transferéncia entre elas e apresentam um desafio para a modelagem numérica: correlacionar a
transferéncia de massa de um composto com a formacdo de pequenas ondas na interface
liquido-géds geradas a partir do escoamento da fase gasosa, juntamente com as estruturas
turbulentas que surgem préximas a esta regido. Um dos principais obsticulos para as
simulacdes numéricas é o fato de que a maior parte da resisténcia ao transporte de massa
através da interface liquido-gas estd limitada a uma subcamada muito fina de cada lado da
interface, em dimensdes de poucos milimetros onde a turbuléncia € reduzida e os processos de
difusdo tornam-se dominantes. Esta espessura varia de acordo com o composto analisado
(relagdo com o ndmero de Schmidt) e a intensidade da turbuléncia do escoamento (relacao

com o nimero de Reynolds).

Muitos estudos, que envolvem apenas a transferéncia de quantidade de movimento ou que
contemplam também a transferéncia de massa, vém sendo realizados para compreender os
fendmenos que ocorrem na regido muito proxima a interface. Alguns desses estudos
consideram uma condicao artificial para interface liquido-gds como indeformével (RASHIDI
e BANERJEE, 1988, LOMBARDI et al.,, 1996, RASHIDI, 1997, FULGOSI et al., 2003,
HASEGAWA e KASAGI, 2009 e LIU et al., 2009). Outros estudos simulam superficies
deformaveis, casos que podem envolver a formacdo de ondas na interface (DE ANGELIS et
al., 1997, LIN et al., 2008, HASEGAWA e KASAGI, 2009, KOMORI et al., 2010, TURNEY
e BANERIJEE, 2013 e TAKAGAKT et al., 2015).

A deformagdo da interface é dependente da velocidade do escoamento da fase gasosa sobre a
superficie liquida que pode ser plana, com pequenas perturbagdes (ondas capilares ou ripples)
ou grandes perturbacdes (ondas). De acordo com Turney et al. (2005), a velocidade de friccao
na interface na fase gasosa deve ser inferior a 0,1 m/s para que ndo ocorra a formagao de

ondas na interface liquido-gas.
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Além da influéncia do escoamento, a transferéncia de massa € influenciada pelo nimero de
Schmidt (Sc) e pela constante de Henry (Ky). O nimero de Schmidt representa a relagio entre
os fendmenos de transferéncia de quantidade de movimento e transferéncia de massa por
difusdo molecular, indicando a relacdo entre as forgas viscosas e o fendmeno da difusdo.
Considerando que para a simulacdo numérica de transferéncia de massa devem existir ao
menos trés pontos dentro da camada difusiva de concentracdo (Calmet e Magneudt, 2006),
que € estimada a partir do inverso da raiz quadrada do nimero de Schimidt, valores altos
dessa varidvel aumentam o custo computacional da simulacio (DONG et al.,, 2003,
MAGNAUDET e CALMET, 2006, HASEGAWA e KASAGI, 2009, LIU et al. 2009,
KOMORI et al., 2010 e TAKAGAKI et al., 2015). Por outro lado, a constante de Henry,
indica se o processo de transferéncia de massa € controlado pela fase liquida, pela fase gasosa
ou ambas as fases, dependendo das propriedades quimicas das substancias envolvidas
(solvente e soluto) (HUDSON e AYOKO, 2008 e LIU et al.,, 2009). Este é um fator
determinante para a utilizagdo de estudos multifdsicos que podem analisar a transferéncia de

massa de compostos em um grande intervalo da constante de Henry.

Nesse contexto, o presente trabalho tem como objetivo: estudar a influéncia do escoamento
turbulento préximo a interface liquido-gés, e das configuracdes da interface, na transferéncia
de massa da fase liquida para a fase gasosa de compostos com diferentes propriedades
quimicas. Dessa forma, os objetivos especificos deste trabalho sdo: (i) verificar como a
interface liquido-gds se deforma para diferentes valores de velocidade de friccdo da fase
gasosa € como surgem as estruturas turbulentas préximas a interface; (ii) analisar como as
estruturas turbulentas formadas proximas a interface influenciam na transferéncia de massa de
um composto da fase liquida para fase gasosa; (iii) verificar a influéncia da constante de
Henry, em um intervalo que possua valores onde a fase liquida, a fase gasosa e ambas as
fases, sejam importantes para o processo de transferéncia de massa e que inclua compostos

que sejam identificados como odorantes.

A fim de atender os objetivos anteriormente citados, o presente trabalho estd dividido em seis
capitulos. O Capitulo 2 apresenta uma revisao da literatura correspondente a teoria e estudos
com caracteristicas similares ao presente trabalho. O Capitulo 3 traz a metodologia utilizada
no presente estudo com a descricdo dos parametros importantes para as simulacdes. No

Capitulo 4, sdao apresentados os resultados deste trabalho. O Capitulo 5 destina-se as
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conclusdes e recomendagdes para trabalhos futuros. O Capitulo 6 destina-se as referéncias

bibliogréficas utilizadas neste estudo.
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2 REVISAO DA LITERATURA

Este capitulo traz uma contextualizagdo sobre a modelagem de escoamentos multifdsicos em
tanques, com as possiveis configuracdes da interface liquido-gds, turbuléncia préxima a

interface e o processo de transferéncia de massa de um composto.

2.1 ESCOAMENTO MULTIFASICO

No contexto da mecanica dos fluidos, os escoamentos multifasicos sao considerados como
qualquer sistema constituido de duas ou mais fases distintas, que fluem simultaneamente em
mistura, tendo um grau de separa¢do de fase a uma escala bem acima do nivel molecular
(BRENNEN, 2005 e YEOH e TU, 2009). A complexidade que acompanha o escoamento
multifdsico se origina da existéncia de multiplas, deformdveis e moveis interfaces
concomitantes, com significativa descontinuidade de propriedades do fluido e campo de

escoamento perto da interface (ISHII e HIBIKI, 2011).

Escoamentos multifdsicos podem, em geral, existirem de diferentes formas e serem
classificados dependendo das combinag¢des de fases. Os escoamentos de duas fases podem ser
classificados de acordo com o estado das diferentes fases, como exemplo: escoamentos gés-
s6lido, escoamentos sélido-liquido, escoamentos liquido-gés, ou ainda os escoamentos de trés
fases como o gés-liquido-sé6lido que sdo escoamentos trifasicos (YEOH e TU, 2009 e ISHII e
HIBIKI, 2011). Um quarto tipo de escoamento bifadsico também encontrado € o escoamento
liquido-liquido, quando duas substancias encontram-se no estado liquido e sdo imiscivies
(ISHII e HIBIKI, 2011). O quarto grupo ndo € um escoamento de duas fases, no entanto, para

todos fins préticos, pode ser tratado como se fosse uma mistura de duas fases (ISHII e

HIBIKI, 2011).

Uma segunda classificacdo ocorre de acordo com a estrutura da interface podendo denotar os
escoamentos como: escoamento separado, escoamento de transicdo ou misturado
(intermitente) e escoamento disperso. O escoamento de regime disperso consiste em
particulas discretas, sélidas, gotas ou bolhas ndo conectadas distribuidas em um volume
preenchido por uma fase continua (BRENNER, 2009). No regime de fases separadas, ambas

as fases s@o continuas, separadas por uma interface, podendo ou ndo existir algumas bolhas de
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uma fase na outra. O regime intermitente caracteriza-se pela presenca de uma fase separada e
uma dispersa em um mesmo escoamento (ISHII e HIBIKI, 2011). Estas sub-classifica¢des

podem ser vistas com mais detalhes em Yeoh e Tu (2009) e Ishii e Hibiki (2011).

Segundo Rosa (2012), os padrdes ou regimes de escoamento multifasicos, tem por funcdo
associar a uma palavra todas as caracteristicas geométricas de um arranjo especifico das
interfaces e ndo existe um completo consenso na utilizagdo dos nomes para identificar os

padrdes. A classificacdo e nomenclatura pode variar de autor para autor.

Um tipo de escoamento liquido-gds separado € o escoamento estratificado onde o liquido se
encontra na parte inferior do tubo em condicdes normais de gravidade. Nestes escoamentos
ocorre a presenca de uma superficie livre e estdo inseridos na categoria de fluidos imisciveis.
A imiscibilidade de dois fluidos que gera uma superficie livre é um resultado da forte forca de
coesdo que existe entre as suas moléculas (YEOH e TU, 2009). A facilidade com que esses
fluidos podem ser misturados € geralmente expressada por um coeficiente determinado
experimentalmente denominado tensdo superficial (YEOH e TU, 2009). Quanto maior o valor
deste coeficiente, mais forte serd a resisténcia para que os fluidos sejam misturados. Para fins
praticos, eles podem ser tratados na forma de misturas de duas fases (YEOH e TU, 2009)
como um caso especial de escoamento de duas fases. Neste caso, as regides de liquido e de
gds podem ser tratadas separadamente e, em seguida, ligadas através de condi¢Oes cinemdtica
e dindmica apropriada na interface (YEOH e TU, 2009). Superficies livres requerem o uso de
modelos especiais para definir a sua localizagdo, o movimento e a influéncia em um
escoamento (YEOH e TU, 2009). Neste caso, um método de localizacdo de interface precisa
ser implementado. Detalhes sobre os métodos de localizac@o de interface podem ser vistos no
estudo de Lakehal et al. (2002), onde € feita uma revisdo bibliogrifica sobre os métodos

freqiientemente empregados em estudos de escoamentos multifdsicos.

2.2 MODELAGEM DA TURBULENCIA EM ESCOAMENTOS MULTIFASICOS

Antes de modelar um problema é necessério realizar uma anélise do escoamento. Na maioria
das situacdes de interesse pratico prevalece no escoamento um comportamento cadtico de

grande complexidade, a turbuléncia.
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Reynolds demonstrou que escoamentos de fluidos mudam de um estado ordenado e predizivel
para um estado cadtico e ndo predizivel, quando um determinando parametro adimensional
excede o seu valor critico e estabeleceu claramente a existéncia de dois regimes fundamentais
de escoamento: o laminar e o turbulento. O pardmetro adimensional, que controla a transi¢ao
de um regime para o outro, tornou-se posteriormente conhecido como nimero de Reynolds e

¢ definido como:

Re = 2.1

ulL
|4
onde u € uma velocidade caracteristica, L ¢ um comprimento caracteristico e v € a

viscosidade cinemadtica do fluido. Os escoamentos turbulentos sempre ocorrem para altos

nimeros de Reynolds.

Os estudos de escoamentos turbulentos multifdsicos podem ser feitos tanto experimental
como por meio de modelagem computacional. Alguns trabalhos experimentais utilizam
equipamentos e técnicas como a velocimetria por imagem de particula (PIV- particle image
velocimetry) (TURNEY et al., 2005 e PEIRSON et al., 2014), e a fluorescéncia induzida por
laser (LIF- laser-induced fluorescence)(JIRKA et al., 2010), permitindo a visualizacdo bi e

tridimensional do estruturas do escoamento.

Trabalhos que empregam simula¢do numérica utilizam técnicas de modelagem da turbuléncia
usualmente divididas em trés grupos:

- Modelos baseados nas Equacdes Médias de Reynolds (RANS): as escalas de turbuléncia sao
modeladas baseando-se nas equacdes médias de Reynolds;

- Simulagdo de Grandes Escalas (LES): simula diretamente as grandes escalas e modela as
pequenas escalas do escoamento turbulento.

- Simulacdo Numérica Direta (DNS): resolve diretamente a partir das equacdes de

conservacao todas as escalas da turbuléncia;

Simulacdes utilizando DNS tém sido realizadas em estudos multifdsicos por diversos
pesquisadores, entre eles, Lombardi et al. (1996), Nagaosa (1999), Fulgosi et al. (2003),
Banerjee (2006), Lin et al. (2008), Desoutter et al. (2009), Liu et al. (2009), Hassanvand e
Hashemabadi (2011), Komori et al. (2012) e Takagaki et al. (2015). O uso de LES pode ser
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visto no estudo multifdsico de Reboux et al. (2006) com um modelo de Smagorinsky para o
fechamento da turbuléncia. Alguns autores utilizaram modelos hibridos como o estudo de
Hasegawa e Kasagi (2007) e Hasegawa e Kasagi (2009), empregando uma técnica hibrida de
DNS e LES para resolver o problema, onde a modelagem LES € empregada para resolver a
fase liquida do escoamento enquanto a modelagem DNS é empregada para resolver a fase
gasosa. A principal limitacdo destes estudos estd relacionada ao esfor¢co computacional
necessario para utilizacdo de DNS e LES, que limita o valor de Re das simulacdes efetuadas.

Assim, os maiores valores de nimero de Reynolds, Re., calculado usando a velocidade de

friccdo e a metade da altura do tanque, geralmente estao entre 150 e 200.

2.2.1 Analise do escoamento e da turbuléncia préxima a interface liquido-gas

Antes de iniciar uma discussdo sobre a turbuléncia proxima a interface liquido-gés, um ponto
de partida para uma andlise mais detalhada requer considerar onde a turbuléncia é produzida,
sendo que dois principais casos podem ocorrer (GUALTIERI e DORIA, 2008). A interface
pode ter uma condi¢do com deslizamento livre, o que ocorre em escoamentos em canais onde
a turbuléncia é produzida longe da interface, no fundo do canal, com condi¢do de ndo
deslizamento e trazida até a interface. Outra configuragcdo seria considerar um escoamento
multifasico, encontrados em estudos que simulam tanques, lagos ou mar, onde o vento escoa
sobre a interface liquido-gds. Quando ventos significativos escoam sobre a superficie livre
podem gerar ondas devido ao cisalhamento do vento sobre a interface liquido-gas

(GUALTIERI e DORIA, 2008).

Estudos como o de Lombardi et al. (1996), Banerjee et al. (2004), Lin et al. (2008) e Komori
et al. (2010) verificaram que para o caso em que os fluidos sdo o ar e a dgua, as caracteristicas
da turbuléncia no lado do gds sdo bastante semelhantes as de regides de parede com as
flutuagdes de velocidade na parede sendo levadas a zero. O mesmo nao é observado para a
interface do lado do liquido que mostra flutuagdes maiores de velocidade perto da interface.

Assim, os movimentos turbulentos do lado do liquido ocorrem por indu¢dao dos movimentos

da fase gasosa (KOMORI et al., 2010).

Mais tarde, Turney et al. (2005) investigando as estruturas de turbuléncia do lado liquido na

interface liquido-gés e seus efeitos sobre a transferéncia de calor e massa, verificaram que a
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velocidade de fricgdo na interface na fase gasosa deve ser inferior a 0,1 m/s para que ndo
ocorra a formacao de ondas na superficie do liquido. Esta velocidade de friccao corresponde a
velocidade do vento a 10 m de cerca de 3,5 m/s. As perturbagdes que podem ocorrer na
superficie liquida, devido ao forte cisalhamento decorrente do escoamento do gis sobre a
interface, s@o de dois tipos, (i) as pequenas perturbacdes, ondas capilares (ripples), cujas
caracteristicas principais sdo a baixa amplitude, o baixo comprimento e a alta freqii€éncia e (ii)
as grandes perturbagdes, ondas (disturbance waves), que caracterizam-se pela alta amplitude,
grande comprimento e frequéncia menor que a das pequenas perturbacdes. Essa transi¢dao
entre uma superficie plana, com pequenas ondulagdes e ondulada pode ser vista na Figura 2.1
abaixo retirado do trabalho de Turney et al. (2005). A presenca de ondas na interface

favorece a presenca da turbuléncia e de estruturas caracteristica desse tipo de escoamento.

u* ~0.09 m/s u*~010m/s u*~0.15m/s u*~0.18 mis

—_— Escala (cm)

Direcdo do vento ['} 5; 1{3 1!5 2{'} 2!5

Figura 2.1 - Imagem instantanea da interface liquido-gas submetida a crescentes velocidades
de friccdo obtidas em experimento utilizando velocimetria por imagem de particulas. As
cristas das ondas sdo tracejadas com linhas brancas.

Fonte: Adaptado de TURNEY et al., 2005.

Peirson et al. (2014) realizou em seu estudo uma revisdo da literatura para identificar os
movimentos proximos a interface que poderdo ocorrer com a deformacdo da interface liquido-
gds. A Figura 2.2 (a) mostra alguns processos que podem surgir nas proximidades da interface
liquido-gas. Um deles € o divergente de superficie, dado devido as flutuagdes de velocidade,
onde existe parcela de fluido ascendente em direcdo a interface e divergente em direcdo ao

seio da fase. O divergente de superficie pode ser escrito  como:
y=(0u’/ox+0w'/dz)=—0V'/dy, onde u’, V' e W, sdo as flutuagdes das componentes da

velocidade nas dire¢des x, y e z. Regides de renovagdo de superficie também sdo sugeridas nas
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proximidades da interface onde o fluido € substituido por por¢des de fluido vindas do interior
do tanque devido a agdo de voértices turbulentos. O estudo cita também as ondas capilares
caracteristicas na superficie e localizadas a jusante da crista da onda. Estas ondas possuem
caracteristica de alta vorticidade e podem desempenhar papel importante na troca de fluido na

interface.

Um outro efeito que pode ser visto na regido préxima da interface estd na Figura 2.2 (b) onde
a crista da onda se projeta para frente e se enrola sobre a face frontal, em dire¢ao oposta ao
escoamento, arrastando com ela a regido da superficie e criando uma regido de grande

turbuléncia. Neste caso, ocorre a quebra da onda em microescala.

A Figura 2.2 (c¢) e Figura 2.2 (d), retiradas do estudo de Peirson et al. (2014), mostram
fotografias desses dois tipos de ondas. A primeira estd relacionada ao esquema da Figura 2.2
(a) e para este caso, a velocidade de friccdo da fase gasosa € igual a 0,24m/s. O autor
classifica como condi¢do de pequenas ondas com baixa declividade com evidéncias para as
ondas capilares. A Figura 2.2 (d), onde a velocidade de friccao da fase gasosa € igual a

0,42m/s, mostra um caso de quebra de onda em microescala, relacionada a Figura 2.2 (b).

A partir de 1960, uma série de experimentos (KLINE, REYNOLDS, SCHRAUB e
RUNDSRADLER, 1967) apud (GREEN, 1995), demonstraram que existem grandes
estruturas no escoamento turbulento que ainda nao haviam sido observadas pela maior parte
da comunidade estudiosa de dindmica dos fluidos (GREEN, 1995). Este conceito levou a
novas reflexdes no sentido de ndo tratar o escoamento turbulento simplesmente como um

movimento randdmico, mas considerar as denominadas estruturas coerentes.

Existem algumas defini¢des de estruturas coerentes na literatura. A adotada por Venditti et al.
(2013) diz que as estruturas coerentes sdo movimentos do escoamento que tem uma extensao
espacial reconhecivel e persiste por mais de um periodo de tempo, contribuindo para
processos investigados (como transporte e/ou mistura de matéria, momentum e/ou
transferéncia de energia) e que sdo dintinguiveis de movimentos randomicos do escoamento.
Ja Adrian (2007), considera as estruturas coerentes como movimentos que possuem uma
organizacao espacial e duram um tempo suficiente para que possam ser capturadas aos olhos
em um filme de visualizacdo de escoamento (em um experimento) e/ou que contribuem

significativamente para a média estatistica no tempo do escoamento.
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Figura 2.2 - Esquema mostrando os processos identificados na presenca de ondas: (a) onda
menos ingrime e sem quebra. (b) quebra de onda em microescala. (c) configuracdo para um
caso real da interface sem quebra de onda (d) configuragdo para um caso real da interface com
quebra de onda em microescala.

Fonte: Adaptado de PEIRSON et al., 2014.
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A Figura 2.3 traz a formacdo das estruturas turbulentas a partir de um experimento realizado
por Perry et al. (1981) em uma investigacdo de turbuléncia em placa plana. Mostrando a
transi¢do entre um regime laminar para um regime turbulento, as primeiras estruturas que
surgem sao as ondas de Tollmien-Schlichting. Estas ondas comecam a oscilar na direcdo
transversal ao escoamento e ddo origem a vortices longitudinais que dependendo do seu
formato sdo chamadas de vortices de grampo de cabelo (hairpin vortex). Estas instabilidades
sao filamentos turbilhonares contra-rotativos que se erguem para o interior da camada limite.
A presenca destes vortices contra-rotativos, sugere a formagao das faixas (streaks) de baixa e
alta velocidade. Como uma consequéncia da instabilidade dos vortices longitudinais que sdo
elevados a partir da parede, ocorre uma ruptura, dando origem as explosdes turbulentas
(burst) e finalmente a degeneracdo em turbuléncia desenvolvida. As explosdes turbulentas
consistem em processos de ejecao (ejection) de fluido de baixa velocidade a partir da parede e
na varredura (sweep) de fluido de alta velocidade (Venditti et al. 2013) na direcdo da parede.
Assim, pode-se descrever as estruturas coerentes proximas a uma parede em escoamentos
turbulentos como faixas velocidade (streaks) e vortices na dire¢ao longitudinal que consistem

em estruturas tri-dimensionais.

Figura 2.3 - Formacao de estruturas coerentes proximas a regido de placa plana.

Fonte: Perry et al. (1981)

Virios experimentos e simulagdes numéricas (RASHIDI e BANERJEE, 1988, LOMBARDI
et al., 1996, RASHIDI, 1997, MAGNAUDET e CALMET, 2006, LIN et al., 2008,
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HASEGAWA e KASAGI, 2009, LIU et al., 2009, KOMORI et al., 2010, LEE et al., 2012,
TURNEY e BANERJEE, 2013 e TAKAGAKI et al., 2015) j4 foram realizadas com foco

somente na presenga e desenvolvimento de estruturas turbulentas proximas a interface.

Segundo Banerjee e Macintyre (2004), a questdo que se coloca € saber se essas estruturas
turbulentas que ocorrem em regido de parede também aparecem proximas a interface liquido-
gds do lado do liquido. Elas sdo esperadas na interface para a fase gasosa, uma vez que a
superficie é similar a uma regido de parede. No entanto, para o liquido, as condi¢des de
interface sao muito diferentes daquelas em paredes sélidas, e estudos ao longo dos anos vem

investigando o que ocorre nesta regiao.

Para esclarecer este fato, Rashidi e Banerjee (1990) realizaram experimentos em que as
estruturas do escoamento proximas a interface foram visualizadas. Os autores verificaram, na
interface na fase liquida, o aparecimento de estruturas que vao de regides de baixa e alta

velocidade a explosdes turbulentas similares a regides de parede.

Lombardi et al. (1996) mostrou que regides de varredura, isto €, movimentos que trazem
fluido a partir de outras regides da fase gasosa para a interface, ocorrem em regides de alta
tensdo de cisalhamento. Reciprocamente, ejecoes do lado do gas, que carregam fluido para
dentro do escomento, estdo fortemente correlacionados com regides de baixa tensdo de
cisalhamento na interface. Ja a fase liquida, ndo se comporta desta maneira e as ejecdes e

varreduras nao se correlacionam diretamente com a tensao de cisalhamento na interface.

Shuangfeng et al. (1999) verificaram que o cisalhamento causado pelo vento na interface
liquido-gés € a principal fonte geradora de estruturas coerentes proximas a interface e faixas
de baixa e alta velocidade aparecem como uma caracteristica marcante dos escoamentos
turbulentos nas proximidades da superficie do liquido. O mesmo estudo verificou que, o
aumento da velocidade do vento, ou seja, o aumento da tensdao de cisalhamento na interface,
ocasiona um aumento das faixas de estruturas turbulentas (streaky). O estudo experimental de
Shuangfeng e Fu (2001), utilizando um tanque com dgua, verificou que estruturas de faixas de
velocidade aparecem pela primeira vez, quando um valor critico para a velocidade de fric¢do
na fase gasosa é de aproximadamente 0,055 m/s. Os experimentos com bolhas de oxigénio
desenvolvidos por Shuangfeng et al. (1999), mostraram que a partir de uma velocidade do

vento desenvolvida no topo do tanque em torno de 2,63 m/s, um padrio de escoamento
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aparece proximo a interface onde é dominada por um tipo de estruturas de grande escala, os

eventos de explosdes turbulentas (burts).

Estudos como o de Gualtieri e Doria (2008), Liu et al. (2009), Komori et al. (2010), Peirson et
al. (2014) e Takagaki et al. (2015), vém estudando como a superficie deformavel com ou sem
ondas e as estruturas turbulentas proximas a interface influenciam na transferéncia de massa

de um composto.

2.3 TRANSFERENCIA DE MASSA ATRAVES DA INTERFACE LIQUIDO-GAS

Pela teoria de transferéncia de massa, haverd fluxo de matéria de uma regido de maior para
outra de menor concentragdo de uma determinada espécie quimica. A diferenca de
concentracdo da espécie quimica, enquanto causa, traduz-se em “forca motriz” necessaria ao

transporte da espécie considerada (CREMASCO, 2009).

A investigacdo sobre transferéncia de massa de gases a partir de superficies liquidas € ampla e
pode ser feita de forma experimental (COHEN et al., 1978; MACKAY e YEUN, 1983;
RASHIDI e BANERIJEE, 1988; LAM e BANERIJEE, 1992; AROGO et al., 1999b; CHAO,
2005; SANTOS et al., 2012) auxiliando na constru¢dao de modelos algébricos e também na
validacdo de modelos numéricos para o cdlculo do coeficiente de transferéncia de massa da

fase liquida e da fase gasosa.

Outra forma de investigar o fenomeno de transferéncia de massa € utilizando modelos
matemadticos. De acordo com Mathpati e Joshi (2007), existem trés classes de modelos para
predizer a transferéncia de massa (e calor) na interface: os modelos analiticos, os modelos

heuristicos e os modelos de mecanica dos fluidos computacional.

Um modelo analitico para o transporte de massa através de uma superficie quiescente exposta
a atmosfera ja consolidado na literatura é o proposto por Gostelow et at. (2001) e os modelos
dos programas computacionais WATERY9 (U.S.EPA, 1994), TOXCHEM+ (ENVIROMEGA,
2003). O equacionamento para o coeficiente de transferéncia de massa para cada um deles é
dado em func¢do da velocidade de friccdo, velocidade a dez metros de altura, relacdo de

aspecto do tanque (comprimento/altura), viscosidade do fluido e difusividade do composto.
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Uma limitacdo proveniente destes modelos consiste na auséncia da modelagem dos efeitos
das estruturas turbulentas préximas a superficie e se aplicam a situacdes bastante especificas
para as quais foram baseados, com expressdes puramente empiricas. Uma aplicagdo destes

modelos pode ser vista no estudo de Santos et al. (2012).

Mathpati e Joshi (2007) fizeram uma revisdo sobre a abordagem heuristica existente e
juntamente com Turney e Banerjee (2010) e Turney e Banerjee (2013) discutem as
formulacdes para o coeficiente de transferéncia de massa na interface liquido-gés para cada
modelo. Dependendo da formulag@o para a regido proxima a parede, os modelos heuristicos
sdo divididos em varios grupos. Pela ampla aplicacdo, pode-se citar trés desses modelos:
teoria dos dois filmes (LEWIS e WHITMAN, 1924), teoria de penetracao (HIGBIE, 1935) e
modelo de renovagdo de superficie (DANCKWERTS, 1951). Cada um destes modelos ¢é
baseado em uma hipdtese distinta sobre o comportamento do liquido préximo a interface
liquido-gds. As trés abordagens evidenciam que a transferéncia de massa de um composto
depende de uma propriedade de transporte: a difusividade e das condi¢des convectivas que
asseguram o contato entre as fases liquida e gasosa, tais como: espessura do filme (LEWIS E
WHITMAN, 1924), tempo de contato na interface de um elemento liquido vindo do seio da
fase (HIGBIE, 1951) e da taxa de renovacao superficial (DANCKWERTS, 1935 e HIGBIE,
1951). Essas grandezas sdo dificeis de serem estimadas ou medidas experimentalmente, o que
nos leva a recorrer a relagdes empiricas especificas e/ou ao equacionamento matematico mais

complexo para descrever todos os fendmenos fisicos envolvidos.

Estudos que avaliam a transferéncia de massa na interface liquido-gas utilizando simulagdo
numérica variam desde aqueles que consideram um tanque com uma fase liquida em regime
laminar, onde a superficie liquida quiescente é caracterizada pelo baixo grau de perturbacio
na interface, (CUESTA et al., 1999, LIMPT et al. 2005 e FERONI et al., 2012), passando por
estudos que consideram simulagdo apenas da fase liquida em regime turbulento (NAGAOSA,
1999, DONG et al., 2003, MAGNAUDET e CALMET, 2006), assumindo que os mecanismos

de transporte na fase gasosa nao sao fatores limitantes do processo.

Para analisar as interacdes que acontecem na interface liquido-gds e obter resultados mais
conclusivos sobre o escoamento e a transferéncia de massa, os estudos multifasicos vém
ganhando espaco. Estes estudos consideram uma fase liquida e uma fase gasosa com uma

interface de transferéncia entre elas (HASEGAWA e KASAGI, 2009, LIU et al., 2009,
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DESOUTTER et al., 2009, KOMORI et al.,, 2010, TURNEY e BANERIJEE, 2013 e
TAKAGAKI et al., 2015). Detalhes sobre a transferéncia de massa em escoamentos

multifasicos sdo vistos na secdo seguinte.

2.3.1 Anadlise da transferéncia de massa na interface liquido-gas em escoamento

multifasico turbulento

A Figura 2.4 mostra o movimento de um componente A através da interface, uma
interpretacdo visual da teoria dos dois filmes (LEWIS e WHITMAN, 1924). A transferéncia

de massa de um composto A na interface entre as fases @ e B ocorre quando nido houver
equilibrio quimico do composto nas fases. Assim, faz-se necessdrio definir o fluxo de

transferéncia de massa do composto A entre as fases (J ;‘ﬁ ). Pela Lei de Fick, tem-se:

oC

A g 2.2)

A _
Jly=-D

onde D,é o coeficiente de difusdo da espécie A no meio e dC/dy é o gradiente de
concentracao da espécie que serd transportada na direcdo vertical y.

Na Figura 2.4, J ;‘ﬁ ¢ o fluxo de transferéncia de massa do composto A entre as fases; M

Aai

(ou C,,,) e M ABi (ou CAﬂl.) sd0 as concentragdes molares (ou mdssica) do composto A na

ai
interface, na fase & e na fase [, respectivamente. M,,, (ou C,,,)e M, (ou C,z ) sdo as
concentragdes molares (ou massica) do composto A no seio da fase, na fase @ e na fase S,

respectivamente.

Enquanto que em regides distantes da interface liquido-gds a turbuléncia domina o transporte

dos gases, proximo a fronteira, as propriedades viscosas do liquido atenuam os movimentos
turbulentos dando origem ao desenvolvimento de camadas limite de concentragéo (d, e dj)
(ou sub-camadas) nos dois lados da interface liquido-gds. Nas camadas limites de

concentracdo o processo de transferéncia de massa acontece predominantemente por difusao.

Por estas camadas representarem a resisténcia a transferéncia de gases, um gradiente de
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concentracdo ocorre nessa camada gerando um perfil de concentracdo. Na regido fora da
camada de concentracdo, onde o transporte ¢ dominado pela turbuléncia, a concentragdao
mostra-se constante (ocorre uma mistura). Pode-se assumir que o fluxo de um composto é

proporcional ao gradiente de concentracio existente entre a interface o seio da fase (bulk).

J&ﬁ
Fase 5 A
M, (C,.
12 (Cass) (Fase Gasosa)
o9
2
.8
d, M, (Cus) 5 g
<=
Interface Z
. \ Mo (C) :
Faseo
Fase Liquida
Mda& (Cdab) ( )

Figura 2.4 - Movimento de um componente A através da interface entre duas fases.

As seguintes relagdes podem ser consideradas a partir das concentragcdes escritas na base

molar e méssica, para ambas as fases, & ou (f):

Corats) =MM .M, 2.3)
MA
_ a(B)
X patp) = M, (2.4)
CA
_ __Aa(p)
yA‘Z(ﬁ) - C ) (25)

onde,

X a(p) fracdo molar do componente A na fase & ou na fase [.

Yaa(p [racdo mdssica do componente A na fase & ou na fase £.

MM , é massa molecular do composto A.
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M ,, » € aconcentracdo molar do composto A na fase & ou na fase f.

(B)

M . é aconcentracdo molar total da fase & ou da fase [.

a(B)

Assim, os fluxos molares podem ser dados por:

Ny, =k, (MAab - MAm') (2.6)

o

Ny =ky (M, 5 —M 2.7)

ABi A,Bb)

onde,

n,, € o fluxo molar do componente A do seio da fase & (bulk) até a interface. n,; € o fluxo
molar do componente A do seio da fase § até a interface.
k, e kﬁ sdo os coeficientes de transferéncia de massa locais, da fase « e da fase [,

respectivamente, definidos em cada lado da interface.

Multiplicando-se as equagdes (2.6) e (2.7) pela massa molecular do composto (MM ,) A, tem-

Se:

Jpo = ka (CAah - CAai) (2.8)

‘IAﬁ = k/)’ (CA,Bi - CAﬁb) (2.9)

onde, J,, € o fluxo de massa do componente A do seio da fase & até a interface, J,; € 0

fluxo de massa do componente A do seio da fase S até a interface.

Para evitar a necessidade de saber os valores do composto na interface, é conveniente

expressar as varidveis por meio de uma constante de proporcionalidade. Considerando que

M,; =f(M,,) éafungio que relaciona as duas concentra¢des no equilibrio.

Todas as ndo linearizagdes associadas a essa fungdo estardo na constante de proporcionalidade

(K, ), da seguinte forma:
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M, =K,M

gt = (2.10)

Aai

C

” 2.11)

=K, Chp
Considerando a existéncia do equilibrio termodinamico na interface e supondo valida a teoria
das duas resisténcias, pode-se estabelecer a continuidade do fluxo de A na interface entre as
fases (CREMASCO, 2009). Assim, combinando as Equagdes (2.8). (2.9) e (2.11), pode-se

determinar a concentracdo em massa na interface como:

CA,Bi — C _ kaCAah +kﬁCA,Bb
Aai

K, Kk, tk,

2.12)

Combinando as Equacdes (2.8), (2.9) e (2.12) e considerando o sistema bifasico liquido-gés

sendo a fase « a liquida (/) e a fase [ a gasosa (g), tem-se:

Para a fase liquida:

C
J,=K/|C,, -2 (2.13) com -l 1 (2.14)
K, K, k kK,
Para a fase gasosa:
1 K, 1
Jo =K, (CyK,—C,) (2.15) com —=—t4 (2.16)
K, k k

onde K, e K, sdo os coeficientes globais de transferéncia de massa da fase liquida e da fase

gasosa respectivamente.

Segundo Cremasco (2009), o valor de K, pode ser determinado por uma constante de

equilibrio como a dada pelo nimero de Henry. Esta constante é necessdria devido a presenca

de uma descontinuidade de concentrag¢do no equilibrio de fases na interface.
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Em Sander (1999) estdo descritas algumas formas de escrever o ndmero de Henry ou a
constante de Henry. Uma delas € a Equacdo (2.17) também apresentada nos trabalhos de Liu

et al. (2009) e Haroun et al. (2010):

K, = (2.17)

Pode-se concluir das Equacdes (2.14) e (2.16) que para uma fase liquida, um composto

altamente soltivel em dgua, K,, € muito pequeno e assim, verifica-se que:

11 (2.18)
Kg kg

Neste caso, diz-se que a resisténcia da fase gasosa € a controladora do processo de

transferéncia de massa.

Por outro lado, para um escoamento envolvendo uma fase liquida com um composto pouco

solivel em dgua, a constante K,, é muito grande fazendo com que 1/K,, — 0 assim,

1
=— 2.19
. (2.19)

1
Kl
Neste caso, pode-se dizer que a resisténcia da fase liquida é a controladora do processo de

transferéncia de massa.

O estudo de Hudson e Ayoko (2008) traz a Figura 2.5, relacionando a constante de Henry
com o processo de transferéncia de massa. Verifica-se que quando a constante de Henry (Ky)
tem uma ordem de grandeza em torno de 10'3, denominada constante de Henry critica (Kgeir),
a resisténcia a transferéncia de massa na regido proxima a interface em ambas as fases
(liquida e gasosa) € equivalente. Quando valores de Ky sdo significativamente menores do

que 107, os processos que ocorrem na fase gasosa sdo os limitantes para a transferéncia de
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massa, enquanto que para valores de Ky significativamente maiores do que 107, os processos

que ocorrem na fase liquida sdo os limitantes para a transferéncia.

Ky

10 10° 10° 10 10° 10"

| | | | | | | |

Menos voltil
que a agua
Quase ndo volatil

—

Volatilizagdio mais lenta e limitada por k,
Volatilizagiio moderada e Volatilizagio mais

influenciada por ke k, rdpida e dominada por ki

e

Wolatilizagiio mais depedente da turbuléncia
do escoamento na fase pasosa

Volatilizagio mais depedente da turbuléncia do
escoamento da fase liquida

Xh'lvr'l.

Figura 2.5- Relacdo entre a constante de Henry e o processo de transporte nas fases liquida e
gasosa em relacdo ao processo global de transferéncia.

Fonte: Adaptado de HUDSON e AYOKO, 2008.

A Figura 2.6 mostra exemplos de substancias que apresentam resisténcia a transferéncia de

massa preponderante na fase liquida, gasosa e em ambas as fases.

A constante de Henry leva em conta o peso molecular, a solubilidade e a pressdo de vapor, e
indica o grau de volatilidade de um composto quimico em uma solu¢do. Quando o composto
quimico tem uma alta solubilidade na d4gua com relagdo a sua pressao de vapor, 0 composto se
dissolvera principalmente em dgua. Quando a pressdo de vapor € relativamente alta em
relacdo a sua solubilidade em 4gua, a constante de Henry também ¢ alta e o composto quimico

tem uma tendéncia a se encontrar na fase gasosa, ou seja, no ar.
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Figura 2.6 - Constante de Henry para diversas substancias, considerando uma interface dgua-
ar. As faixas A, B e C indicam, respectivamente, as substancias que apresentam resisténcia
predominante no ar, em ambas as fases e na dgua.

Fonte: Adaptado de HUDSON e AYOKO, 2008.

O estudo de Liu et al. (2009), com um escoamento multifdsico de uma fase liquida sendo a
dgua e uma fase gasosa sendo o ar, quantificou a transferéncia de massa de um composto da
fase gasosa para a liquida, em um tanque, em relacdo a dois valores diferentes para a
constante de Henry iguais a 1 e 107, Os autores verificaram que a variacio desta constante
tem uma influéncia importante na estimativa da transferéncia de massa para o tempo
adimensional de 9,9 analisado. Para o caso em que Ky € igual a uma unidade, o perfil de
concentracao se mostrou quase que continuo na interface e a fase liquida € a controladora do
processo de transferéncia de massa. Os valores adimensionados pela concentragdo inicial do
ar mostraram que a concentracdo em ambas as fases ndo tiveram grande alteracdo sendo a

concentracdo de interface na fase gasosa igual a 0,96. Para o caso em que Ky ¢ igual a 107, as
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diferencas de concentracdes mostram-se bem maiores que no caso anterior. O perfil de
concentracdo na fase gasosa mostrou que a concentragdo para o seio da fase caiu de um para
um valor em torno de 0,58 enquanto que na interface gasosa este valor é bem proximo de

Z€10.

Um terceiro parametro de fundamental importancia para a andlise da transferéncia de massa
na interface liquido-gds, juntamente com o nimero de Reynolds e a constante da lei de Henry,

€ o nimero de Schmidt (Sc). Ele é dado por:

Sc=— (2.20)

onde v € a viscosidade cinemdtica do fluido e D, € o coeficiente de difusdo da espécie A.

Este nimero representa a relacdo entre os fendmenos de transferéncia de quantidade de
movimento e transferéncia de massa a nivel molecular, indicando a relagcdo entre as forcas

viscosas € o fendmeno da difusao.

Quando considera-se a transferéncia de massa a partir de um liquido, o nimero de Schmidt é
comumente alto, da ordem de 10> a 10’ ¢ 0 mecanismo de transporte ocorre em uma fina
camada de concentragdo proxima a interface, com espessura na ordem de 0,01 a 0,1

milimetros para a fase liquida (HASEGAWA e KASAGI, 2007, SUGA e KUBO, 2010).

Em muitos estudos numéricos que utilizam a modelagem DNS e LES, percebe-se que o
nimero de Schmidt utilizado costuma ser proximo a uma unidade como € o caso dos estudos
de Dong et al. (2003), Magnaudet e Calmet (2006), Hasegawa e Kasagi (2009), Liu et al.
(2009), Komori et al. (2010) e Takagaki et al. (2015). Este valor € utilizado devido a alta
discretizac¢do espacial que valores altos de Schmidt exigem. Segundo Magnaudet e Calmet
(2006) para simulacdes numéricas de transferéncia de massa deve existir no minimo trés
pontos nodais dentro da camada difusiva de concentracio que é dada por ASc™"> Re™". Neste
caso, a medida & estd relacionada a altura do dominio computacional. Percebe-se na expressao
que a camada difusiva é dada pelo inverso dos nimeros de Reynolds e Schmidt. Assim,

fazendo uma andlise matemaética, quanto maiores forem estes niimeros, menor espessura terd a
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camada difusiva e mais refinada terd que ser a malha préxima a interface, aumentando o custo

computacional da simulagdo.

Como pode ser visto no estudo de Cuesta et al. (1999) onde o escoamento em um tanque em
regime laminar foi estudado, o comprimento da camada difusiva de concentragdo mostra-se
maior para nimeros de Schmidt menores. Outra conclusdo dos autores € que o valor de k;
aumenta com o aumento do nimero de Reynolds e diminui com o aumento do nimero de
Schmidt. Continuando essa discussdo, Dong et al. (2003) relatam que em escoamentos
turbulentos a camada limite difusiva é muito fina e a transferéncia de massa € controlada
pelos movimentos do fluido préximo a interface. Zappa et al. (2003) e Gualtieri e Doria
(2008) relatam que os vortices turbulentos ajudam a diminuir a espessura da camada limite de
concentracdo. Dessa forma, aumentam o gradiente de concentrac@o entre a interface e o seio
da fase, o que faz com que a transferéncia de massa seja maior quando comparado a um caso

laminar ou com baixo nimero de Reynolds.

Ainda segundo Gualtieri e Doria (2008), vértices turbulentos muito préximos a interface
liquido-gas causam movimentos dentro da subcamada limite de concentracdo, aumentando
assim a difusividade efetiva. Assim, a transferéncia de massa ¢ novamente maior que de uma
regido estagnada. E importante estudar a turbuléncia préxima a interface liquido-gés, uma vez
que, o processo de transferéncia de um gés entre as fases liquida e gasosa, depende das
propriedades da espécie a ser transferida e das interagdes turbulentas que ocorrem dos dois

lados proximo a interface.

Lakehal et al. (2003) encontrou fluxos de calor maiores em uma interface com ondulagdes
quando comparada a uma interface indeformdvel para diferentes nimeros de Prandtl
estudados. Isto implica que a deformagdo da interface leva ao aumento do fluxo vertical de
transferéncia de calor quando comparado a uma superficie indeformével. A explicacdo dada
pelos autores para esta diferenca, é que as ondas aumentam o campo de flutuacdo de
velocidade normal a interface como mostrado no estudo de Fulgosi et al. (2003). Dessa
forma, os autores verificaram que assim como o escoamento, o fluxo de energia também se

correlaciona com a velocidade de friccdo calculada a partir da tensdo de cisalhamento.

Correlacionando a tubuléncia proxima a interface com a transferéncia de massa, conforme

citado anteriormente, Banerjee et al. (2004) mostram que as ejecdes no lado do gas surgiram
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ao longo de regides com baixa tensdo de cisalhamento, enquanto as varreduras, que trazem
fluido de alta velocidade em direcdo a interface, estdo associadas a regides de alta tensdo de
cisalhamento. Assim, regides com alta tensdo de cisalhamento se correlacionam com regides
de alto fluxo de escalar e regides de baixa tensdo de cisalhamento se correlacionam com
regides de baixo fluxo de escalar. Por outro lado, 0 mesmo fendmeno ndo aparece no lado do
liquido. Isto se deve ao fato do escoamento da fase gasosa proxima a interface ter
caracteristica de regido de parede com cisalhamento, enquanto que no lado liquido da
interface ndo se segue este mesmo padrao. O mesmo foi mostrado por De Angelis et al.
(1999), que observou que altas ou baixas tensdes de cisalhamento ndo estdo correlacionadas
com ejecoes e varreduras do lado do liquido. Por outro lado, os autores conseguiram
correlacionar o fluxo de massa alto com regides de varredura enquanto baixos fluxos de

massa foram relacionados as regides de ejecdes do lado do liquido.

O estudo de Herlina e Jirka (2008) e Komori et al. (2010) relacionam a presenca das
estruturas em forma de cogumelos com a transferéncia de massa. Alta concentragcao de escalar
¢ observada abaixo da interface ao longo do tempo na regido de crista em um plano
transversal ao escoamento. A ejecdo de estruturas leva concentracdo da interface para o
interior do tanque, diminuindo a camada de concentragdo proxima a interface, aumentando o
gradiente de concentragdo, e assim, aumentando também o fluxo de escalar. Por outro lado,
como fluido foi jogado da interface para o interior do tanque esta regido € substituida por
fluido vindo do interior do tanque, rico em concentra¢do de composto auxiliando também o
processo de transferéncia. Neste caso, a fase liquida possui composto dissolvido em um

tempo inicial.

Assim como os estudos anteriores, Komori et al. (2010) e Takagaki et al. (2015), verificaram
em seus estudos de DNS, ao simular um tanque em escoamento multifasico, que a presenca de
faixa de baixa velocidade na presenca de uma superficie com ondas sugere que a transferéncia
de massa através da superficie livre com deformagdes é também dominada pelos vortices
longitudinais relacionados aos movimentos de explosdo turbulenta do lado do liquido. Além
disso, o estudo mostrou que o fluxo local de transferéncia de massa € mais alto para a
simulacdo que possui superficie com deformac¢do quando comparada com a simulagdo com
superficie indeformdvel. Isto se deve ao fato de que a superficie com ondas aumenta a

turbuléncia e, portanto aumenta a frequéncia de aparecimento de vortices longitudinais

relacionados aos movimentos de explosdo do lado do liquido. Picos de fluxo de massa foram
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encontrados em regides de ondas capilares (ripples), o que intensifica o fato de que o aumento
da turbuléncia na interface aumenta a transferéncia de composto. Estas ondas possuem
caracteristica de alta vorticidade e podem desempenhar papel importante na troca de fluido na
interface. No estudo de Peirson et al. 2014, os autores identificaram processos, provavelmente
interdependentes que relatam a acdo e a intensidade da turbuléncia préxima a regido de
interface misturando elementos de fluido em eventos de eje¢cdes e varreduras e diminuindo a

camada difusiva de concentragdo auxiliando na transferéncia de massa.

Dessa forma, a partir dos estudos citados, verifica-se que as estruturas turbulentas tem
influéncia importante na transferéncia de massa através da interface liquido-gds e as

deformacdes da interface alteram significativamente o transporte de massa do composto.



44

3 METODOLOGIA

Neste capitulo serd descrita a metodologia utilizada para estudar o escoamento multifasico em
um tanque contendo ar e dgua com um composto dissolvido em uma das fases que serd
transferido para a segunda fase através da interface liquido-gds. A Figura 3.1 € uma
representacio esquematica do dominio de estudo. A parte superior corresponde a fase gasosa,
que para o presente trabalho € o ar. A parte inferior corresponde a fase liquida que para o
presente trabalho € a dgua. Entre os dois fluidos tem-se a interface liquido-gés, onde ocorrem

os processos de transferéncias entre as fases.

Figura 3.1 - Representagcao esquemaética 3D do problema proposto.

3.1 MODELAGEM MATEMATICA

Escoamentos multifasicos liquido-gds aparecem em processos naturais e industriais em varias
formas e muitas vezes apresentam complexa transferéncia de massa, quantidade de
movimento, concentragdo da espécie e energia entre as fases. A complexa natureza dos
escoamentos multifdsicos em contraste com os escoamentos de fase simples acontece por
causa da existéncia de alteracdo dinamica na interface, ocasionando descontinuidade das
propriedades (por exemplo, viscosidade e massa especifica). Quando uma ou ambas as fases
tornam-se turbulenta, complexidades adicionais ocorrem nas interacdes entre os vortices

turbulentos, as estruturas interfaciais e trocas entre as fases (YEOH e TU, 2009).
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Quando um sistema de escoamento de duas ou mais fases possui uma interface com precisa
identificacdo, pode-se modelar essa categoria de fluxo multifidsico por meio de duas
abordagens: o modelo homogéneo e o modelo ndo homogéneo (ou modelo de fluidos
separados) (YEOH e TU, 2009). Enquanto no modelo ndo-homogéneo sdo resolvidas
equacgdes de momentum e demais equacdes de conservagdo para cada fase individualmente, o
modelo homogéneo baseia-se na utilizagdao de apenas um conjunto de equacdes para ambas as
fases, sendo algumas propriedades fisicas (viscosidade, massa especifica...) dependente da
concentracdo de cada fase. O modelo ndo homogéneo é recomendado para escoamentos com
superficie livre em que as fases ndo estdo totalmente separadas e possuem velocidades
relativas diferentes entre si (Paladino, 2005). Por outro lado, quando as interfaces sdo bem
definidas, o modelo homogéneo mostra-se mais adequado devido ao reduzido esforco
computacional podendo chegar a ter um custo computacional 2,3 vezes menor que o modelo

nao homogéneo, como no trabalho de Godderidge et al. (2009).

3.1.1 Modelo Homogéneo e equacoes governantes

Uma das caracteristicas do escoamento multifasico homogéneo é que um campo de
escoamento comum ¢ compartilhado por todos os fluidos. Para um dado processo de
transporte, o modelo homogéneo assume que as quantidades transportadas para aquele
processo (com excegdo da fragdo de volume) sdo as mesmas para todas as fases (YEOH e TU,
2009). Dessa forma, pode-se resolver os campos compartilhados usando uma equacgdo de
transporte simplificada em lugar da solucdo individual da equacdo de transporte para cada
fase. Como simplifica¢do, no modelo homogéneo, assume-se que a velocidade de cada fase é

igual a velocidade da mistura, assim,

U, =u com 1<a<N, (3.1)

onde, & indica a fase e N, o numero total de fases. i, € o vetor velocidade da fase & e u ¢

o vetor velocidade da mistura.
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Para escrever as equagdes governantes do problema, primeiro serdo feitas algumas

consideragdes: (i) o problema é considerado como escoamento de superficie livre; (ii) a

simulacdo multifdsica serd realizada considerando a fase gasosa como o ar, com um composto

dissolvido e a fase liquida como a dgua com um composto dissolvido; (iii) geometria

tridimensional como esquema visto na Figura 3.1; (iv) isotérmico; (v) incompressivel; (vi)

escoamento turbulento serd considerado para a fase liquida e para a fase gasosa; (vii)

escoamento em regime transiente. Dessa forma, as equagdes governantes de conservagao de

massa, conservacdo de quantidade de movimento e conservagdo da espécie quimica para o

modelo multifdsico homogéneo, onde o subindice / indica a fase liquida, g indica a fase

gasosa e mix indica a mistura das fases, sdo:

- Conservagdo da Massa:

Para a fase liquida:

ot ox.

J

Para a fase gasosa:

ot ox,

J

- Conservagdo da Quantidade de Movimento:

i(,0 .u.)+i(p .u.u.)z—a—P+
at mix "l ax mix~"1 ax

j i
onde

Ju. Ou.
i
axj ox.

1

Tij = /’lmixSij = ﬂmix

0 0
_(rzpl)"‘_(rzpl“

)=

0 0
_(rgpg)+_(rgpgui)

i

ox,

0

=0

+Iomixgi + Faﬂ

(3.2)

(3.3)

(3.4a)

(3.4b)
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onde x; sdo as coordenadas cartesianas nos eixos [L], u, sdo as componentes da velocidade

z

da mistura na dire¢do i [L t'], P¢é a pressio termodindmica [M L't'], p  é a massa

especifica da mistura [M L3 ], i € viscosidade dindmica da mistura [M L'lt'l] ponderadas

pela fragdo de volume entre as fases. 7 € o tempo [t]. 7, r,, p,e p, s@o a fracdo de volume [ ]

e a massa especifica [M L~] para a fase liquida e gasosa, respectivamente. g; é o vetor

aceleracdo gravitacional [Lt'z], S, € o tensor deformacao [t'l], 7; € o tensor das tensoes [M Lt

2], F 5 € a forca devido a tensdo superficial [L M t?] que serd discutida no decorrer deste

[27

capitulo. As dimensdes sdo escritas em: massa [M], comprimento [L] e tempo [t].

As fracdes de volume (r) sdo assumidas como distintas para cada fase. Observa-se que a
equacgdo de conservacdo de quantidade de movimento é uma equagdo de transporte para uma

fase simples, com massa especifica e viscosidade que podem variar.
- Conservacgdo da espécie quimica A na fase:

Para o transporte de massa de um componente dissolvido em uma das fases, a abordagem
multicomponente pode ser utilizada. Ao contrdrio do escoamento multifisico, em um
escoamento multicomponente, considera-se que os diversos componentes de um fluido estao
misturados a nivel molecular (DREW e PASSMAN, 1998). Este tipo de escoamento pode
também ser chamado simplesmente de mistura. Os componentes desse escoamento

compartilham o mesmo campo de velocidade, temperatura e pressao.

No escoamento multifdsico com multicomponente, a equagdo de transporte para a fracdo de

massa do composto A é dada por:

Para a fase liquida:

0 0 0
_(’7/)1)’/41)"'_(’"1/)1”5%1)__ Yar |=Ju (3.5)

d
D -
o o o | Py

J J J

Para a fase gasosa:

d d 0 d
E(’”gpgyAg)""g(rgpg”iyAg)_a_xj(rgpgDAga_xijg =g (3.6)

J
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onde,

Yar © Y4, 830 afracdo massica do composto A na fase liquida e gasosa, respectivamente. D,
e D,, sdo o coeficiente de difusdo da espécie na fase liquida e gasosa, respectivamente. J,, e

J,, representam a transferéncia das espécies quimicas entre as fases liquida e gasosa,

4

respectivamente.

- Equacdes adicionais:

Quando as equagdes de conservacdo da massa e a equacao de conservacao da espécie quimica
individuais de cada fase sdo resolvidas, as fracdes volumétricas (e consequente determinagdo
da interface) e concentragdes de composto para cada fase sd@o determinadas, com a restricao

de que:

O somatorio das fragdes de volume € igual a unidade: n+r, =1 (3.7)

O método de acompanhamento da posicao da superficie livre € 0 método de volume de fluido
(VOF), que sera descrito na Secao 3.1.2. Quando a fracdo de volume € igual a um, indica que
o volume de controle estd ocupado pelo liquido. Por outro lado, quando a fracdo de volume &

igual a zero, indica que o volume de controle contém a fase gasosa.
A fracdo madssica do componente A em determinada fase com N, sendo o nimero de

Nc
componentes ¢ dada por: z Vag =1 (3.8)
A

Além disso, para o fechamento do sistema de equagdes considera-se o compartilhamento do

campo de pressao para todas as fases:

P,=P com 1<a<N, (3.9)

Nas equagdes de conservacdo aparecem termos relacionados a mistura que a partir da

definicdo de fracdo de volume sdo dados por (YEOH e TU, 2009):
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Poix =1P FT,P, (3.10)

ﬂmix = r}ﬂl + rgﬂg (31 1)

As Equacgdes (3.10) e (3.11) s@o, em geral, utilizadas para o cdlculo da massa especifica e da

viscosidade da mistura.

- Para o fechamento da equacdo de transferéncia de massa da espécie quimica, admite-se que

na interface, exista a continuidade do fluxo entre as fases, ou seja, o fluxo da fase liquida é

igual ao fluxo da fase gasosa, J,, =J,,, a menos do sinal. O fluxo pode ser escrito como:

oC
S :DAla_ (3.12)
y
€
oC
J e :DAgg (3.13)

Admitindo-se que, a malha computacional do presente trabalho atende ao critério de possuir
pelo menos trés pontos dentro da camada difusiva de concentracio (MAGNEUDET e
CALMET, 2006), e esta malha é uniforme em seu tamanho na dire¢do normal ao escoamento,
em toda a regido compreendida pela camada de concentracdo, optou-se por escrever os fluxos

da seguinte forma:

Criine —Cu

J,=D, —A’“—AXy A (3.14)
Chi=Ciiin

Jpe = D*W (3.15)

onde, C,, e C,., sdo as concentragcoes na interface, das fases liquida e gasosa,
respectivamente. C,;, ) € C, .4, 880 as concentragdo no primeiro volume de controle

abaixo da interface, para a fase liquida, e acima da interface, para a fase gasosa,

respectivamente.
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Os fluxos escritos nas equacdes (3.14) e (3.15) consideram apenas a contribui¢cdo laminar do
processo de transferéncia de massa do composto, assim a difusdo molecular é a unica
contribuicdo para a transferéncia de massa nesta regido. Dessa forma, pode-se obter um
coeficiente de transferéncia de massa modificado. As equagdes (3.16) e (3.17), mostram os

coeficientes de transferéncia de massa da fase liquida (k;) e o da fase gasosa (k,):

P (3.16)
Ay
D
k= (3.17)
Ay

Substituindo as equagdes (3.16) e (3.17) nas equagdes (3.14) e (3.15), respectivamente, e

assumindo que J, =J, , tem-se, a partir da constante de equilibrio de concentracdo na

interface, neste caso, a constante de Henry, as expressoes para os coeficientes de transferéncia

de massa globais da fase liquida (K;) e da fase gasosa (K¢):

1 1,1 (3.18)
K,k kK,
1Ky 1 (3.19)
K, k &k

3.1.2 Modelos de escoamento multifasico

A imiscibilidade de dois fluidos que gera uma superficie livre é um resultado da forte forca de
coesdo que existe entre as suas moléculas (YEOH e TU, 2009). Lakehal et al. (2002) faz uma
discussao sobre os métodos de rastreamento de interface mais frequentemente empregados em
escoamentos multifdsicos. Entre os métodos de volume de fluidos citados estd o Volume de
Fluido (Volume of Fluid (VOF)) de Hirt e Nichols (1981), que segundo Hassanvand e
Hashemabadi (2011) é o método mais frequentemente utilizado para simulagdes multifasicas

de fluidos imisciveis. No VOF cada volume de controle (com exce¢do da interface) possui
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apenas uma fase, assim, quando de um lado da interface a fracdo de volume é um (fase
liquida) do outro a fracdo de volume € zero (fase gasosa) (YEOH e TU, 2009 e HANSCH et
al., 2013). No caso de uma abordagem de dois fluidos a descontinuidade na interface liquido-
gas € substituida por um gradiente de fracdo de volume, assim na interface coexistem ambos
os fluidos (HANSCH et al., 2013). Essa abordagem ajuda a evitar a difusdo numérica ja que
ocorre um grande gradiente de massa especifica e viscosidade na interface. O presente
trabalho utilizard um modelo do tipo Volume de Fluido como um esquema de captura de

interface onde o modelo VOF de Hirt e Nichols (1981) serd empregado.

Para o modelo homogéneo, quando € aplicada a hip6tese das velocidades iguais para todas as
fases € importante assumir os efeitos de tensdo superficial, termo adicional que aparece na
equacgao de quantidade de movimento (YEOH e TU, 2009). O modelo de tensdo superficial de
Brackbill et al. (1992) estabelece para um fluido primédrio & (fase liquida - representa o

fluido mais denso) e um fluido secundario f (fase gasosa - representa o fluido menos denso),

a forca de tensdo superficial dada por:
Fop = fapOup (3.20)

onde,

8,5 =|Vr| (3.21)

O termo J 5 ¢ chamado de funcdo delta de interface, sendo nulo fora da interface,

o

assegurando assim que a forca de tens@o de superficie s6 € ativada perto da interface.

O termo f,; € dado por:

Jop = O osKopllag (3.22)

onde 0, € a tensdo superficial do fluido, 7,,€ o vetor normal a interface do fluido primério
para o secundario (calculado usando o gradiente de fragdo de volume) e &, € a curvatura da

superficie, definida por:
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K,y =V.i (3.23)

O vetor normal unitdrio a interface € calculado com base no gradiente da fragdo volumétrica

normalizado:
iy =t = Vi 3.24
Ry ‘ﬁaﬁ‘ _|Vra| (3.24)

3.1.3 Metodologia de simulaciao de grandes escalas - LES

Segundo Murakami (1997), existem dois critérios bdsicos para a selecdo e avaliagdo de
modelos de turbuléncia: a precisdo da previsdo e tempo de CPU necessdrio. A fim de
selecionar o modelo de turbuléncia a partir de varios modelos existentes, deve-se considerar o
objetivo de cada aplicacdo e as vantagens de cada modelo. O esforco computacional
relacionado ao uso da metodologia DNS ¢é extremamente elevado, limitando o niimero de Re e
Sc dos problemas analisados (Lombardi et al. (1996), Nagaosa (1999), Fulgosi et al. (2003),
Banerjee (2006), Lin et al. (2008), Desoutter et al. (2009), Liu et al. (2009), Hassanvand e
Hashemabadi (2011), Komori et al. (2012) e Takagaki et al. (2015)). Deste modo, trabalhos
como o de Magnaudet e Calmet (2006) tém empregado LES para simular o problema visando
alcancar valores de Re mais préximos as situagdes praticas. Entretanto, este estudo ainda é
limitado, uma vez que estd focado na simulacdo do escoamento apenas da fase liquida,
assumindo que os mecanismos de transporte na fase gasosa nao sao limitantes do processo de

transferéncia.

O objetivo da metodologia LES € o de simular o movimento de grande escala e modelar o
movimento de pequena escala do fluxo turbulento. Deste modo, um filtro (no tempo e no
espaco) € aplicado as equacOes de conservagdo, a fim de separar as grandes e pequenas
escalas. A idéia desta metodologia é dividir as varidveis em filtrada e suas flutuacdes em
torno deste valor filtrado. Na simulacdo das grandes escalas um filtro é aplicado para a
separacdo das escalas que serdo resolvidas diretamente (representada pela barra) das escalas

de sub-malha que serdo modeladas (representadas pela aspa).
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z

Uma notacdo unidimensional, para a funcdo filtro é mostrada a seguir. A operacdo de

filtragem sobre uma funcdo f(X,r), separadas em uma parte dita de grandes escalas f(X,7) e

outra dita sub-malha f (¥,¢)definida no dominio D, é mostrada pela Equacdo (3.25):

fGED=FE D+ f (1) (3.25)

A parte filtrada é dada por:

fGED= jD f(EDGE—X)dx (3.26)

onde a funcdo filtro é definida de diversas formas, entre as quais, a mais comum ¢é a funcio

filtro por volume, dada pela equacao:

H— se|X|<A/2

0 se|%|> A/2

G(x)= (3.27)

onde A € o tamanho caracteristico do filtro na direcdo x, o qual caracteriza a freqiiéncia de

corte da filtragem.

Considerando a equagdo geral para o modelo multifasico, onde a propriedade instantanea, ¢, ,

€ substituida por suas componentes @ e ¢ tem-se a equagdo 3.28:

I I N
_l(rapaui¢a)_ axj ra( a a ] (3.28)

Nota-se na equagdo (3.28) a presen¢a de um termo adicional F}; que representa o fluxo da

propriedade conservavel ¢,, devido a flutuacdo que tem a seguinte forma:

- Para a equacdo de conservacdo da quantidade de movimento:

Fy=t;=p,, (uu, i) (3.29)

g ij
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- Para a equacdo de conservacdo da espécie quimica:

s

Fy =5 = P (yAau,- = Vaalhi ) (3.30)
onde 7; € o tensor de Reynolds de escala sub-malha e qj o fluxo de massa sub-malha.

Os modelos de turbuléncia sdo em geral classificados em dois grupos: aqueles que dependem
da viscosidade turbulenta proposto por Boussinesq em 1877 (Pope, 2000) e aquelas que
modelam diretamente as tensdes turbulenta. Dando maior atencdo ao primeiro grupo, os
modelos de viscosidade turbulenta propdem expressar o tensor de Reynolds sub-malha em
funcdo da taxa de deformacao gerada pelo campo de velocidade filtrado e da energia cinética

turbulenta, da seguinte forma (da mesma forma pode-se proceder para o fluxo de sub-malha

q;):
- 2 ou. ou. 2
Tt ==2v S +=K0. =—V | =4+ —L |+ =0, 3.31
ij turbp mix™ij 3 Y turbp mix [ axj axi J 3 ij ( )
s V., O,
S—p  —wb Za 3.32
qzj Iomlx SC ax ( )

l

onde a viscosidade turbulenta v

., pode ser calculada por diferentes modelos.
Muitos autores t€m proposto diferentes modelagens para este termo. Eles sdo chamados de
modelos de escala de sub-malha (SGS). O modelo mais conhecido é o proposto por

Smagorinsky (1963).

Este modelo proposto por Smagorinsky (1963), baseia-se na hipétese de que a producio de
tensoes turbulentas sub-malha seja igual a dissipa¢do (P=¢&) onde a produgdo pode ser
escrita em funcdo da taxa de cisalhamento do campo filtrado e a dissipacdo pode ser escrita

em funcdo da escala de velocidade e do comprimento caracteristicos sub-malha:
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o Tq < _1fom du
P:—I/tilxthij = 2erbSijSij com Sij :E g'Fg (3.33)
j i
3
e=—C, (uu, )A /A (3.34)

— 1

e ~ )2 ~ . .
Na ultima equagao (uiu j) e A sao as escalas de velocidade e de comprimento sub-malha,

respectivamente.

Supde-se ainda que a viscosidade turbulenta sub-malha seja proporcional a estas duas escalas,

conforme a equagdo 3.35:
Vw =(C.A) 25,8, (3.35)

O comprimento caracteristico A ¢é calculado em funcdo da malha de discretizacdo. A

constante de Smagorinsky, C,, foi determinada analiticamente por alguns autores como Lilly
(1967), para turbuléncia homogénea e isotrépica onde C, =0,18. No entanto o valor desta

constante tem sido questionado e adaptado segundo o tipo de escoamento em andlise. Apesar
disto, este primeiro modelo sub-malha tem sido muito utilizado. No campo da modelagem
sub-malha, avancgos considerdveis t€ém sido conseguidos, chegando a novas concepgdes como
os modelos dindmicos que ndo necessitam do uso desta constante. Nesta nova concepcao de
modelagem, esta constante é substituida por uma fun¢do avaliada dinamicamente durante a

simulacao.

3.1.3.1 Modelagem dinadmica sub-malha

A modelagem sub-malha convencional envolve uma constante de proporcionalidade imposta
(C,). Uma das principais limita¢des diz respeito a andlise de escoamentos em transi¢do e nas
proximidades de paredes, em consequéncia da imposi¢do dessa constante. A determinagdo

dindmica de uma fun¢do de proporcionalidade no cdlculo da viscosidade turbulenta pode

representar avangos importantes.
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Neste tipo de modelo, o coeficiente de proporcionalidade ndo é mais uma constante € sim uma
fungdo que se ajusta ao escoamento no tempo e no espaco. A base desta modelagem é o uso
de dois filtros com comprimentos caracteristicos diferentes: no primeiro, utiliza-se as
dimensdes da malha para calcular o seu comprimento caracteristico ¢ denomina-se filtro a
nivel da malha; no segundo utiliza-se um multiplo das dimensdes das malhas para calcular o

comprimento caracteristico, neste caso tem-se o filtro teste.

De acordo com Germano et al. (1991), € aplicado um filtro teste representado por til (~) nas
equagoes filtradas, resultando no tensor de sub-teste. Assim, define-se o tensor das tensoes

relativas ao segundo filtro, também chamada de tensor sub-teste, como sendo:

T.=uu.—uu, (3.36)

Ly =uwu,—uu, =T, -, (3.37)

A parte anisotropica do tensor de Reynolds global sub-malha pode ser modelada como:

51‘;‘ el
7= Ty =-2C,A 5153 (3.38)
(]
T,-—LT, =-2C,A |S[S; (3.39)
onde,
~ 1 zi = =~ ~ =
5, =1 9w, du, (3.40) e ‘s =255, (3.41)
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A é o comprimento caracteristico do filtro associado a G e A € o filtro associado a G .

Assumindo que 7; pode ser expresso em termos de A e u; e 7, pode ser expresso em termos

de A e u, e substituindo as Equagdes 3.38 e 3.39 na Equacdo 3.37 e fazendo algumas

manipulacdes chega-se a Equacdo 3.42 que permite determinar o coeficiente dindmico

(LILLY, 1992):

| LM,
== (3.42)
MM,

O tensor de Leonard, L, ja foi definido pela Equagdo 3.37 e o tensor M, € definido da

seguinte forma:

~2
M;=A

E‘ FENE (3.43)

Segundo Lilly (1992) e Calmet e Magnaudet (1997), o fluxo sub-malha para um escalar

(como o fluxo de massa) é descrito como:

Q= yau;—y,u, (3.44)
assim, pode-se escrever:
Ly=yu;~ ;Aﬁj =0, - ‘Z (3.45)
resultando em,
L.M .
C = 1 5%, (3.46)
2 Mc:iMc:i
onde,
~2 |~ N1 — :_\_/
M,=A|S s —AZ‘S‘% (3.47)
ox; ox;
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O parametro v, ,

calcula-se como na Equagao 3.35, porém com C, ou C, no lugarde C, .
A deducdo completa das Equacdes para a modelagem LES podem ser vista nos estudos de

Lilly (1992) e Germano et al. (1991).

3.2 DESCRICAO DAS CONFIGURACOES UTILIZADAS NAS SIMULACOES DE
INTERESSE

Esta secao estd divida em trés partes principais, descrevendo as configuracdes dos casos
selecionados para validacdo e avaliacdo dos pardmetros de interesse, o dominio

computacional e a malha de discretizacdo empregados em cada caso simulado nesse estudo.

3.2.1. Configuracoes dos casos selecionados para validacao e avaliacao dos parametros

de interesse

A Tabela 3.1 traz as principais configuragdes utilizadas para as simula¢des. As dimensdes dos
dominios em cada simulagdo e malhas empregadas serdao discutidas nas Secoes 3.3.2 e 3.3.3.
A simulacdo chamada "Validacdo" refere-se a validacdo do presente estudo a partir da
simulacdo de Komori et al. (2010). Os Casos 1, 2 e 3 sdo simulagdes com diferentes
velocidades de friccdo na fase gasosa, por consequéncia, diferentes nimeros de Reynolds
baseados na velocidade de fric¢do, a fim de verificar a influéncia deste parametro na
configuracdo da interface, da turbuléncia proxima a interface e na transferéncia de massa de
um composto através da interface liquido-géds. Nestes casos a transferéncia de massa de um
composto ¢ da fase liquida para a fase gasosa. Os Casos 1, 4 e 5 servirdo para avaliar a
influéncia da constante de Henry na transferéncia de massa de um composto. Para isso foram
escolhidos compostos odorantes com resisténcia a transferéncia de massa na fase liquida,
representada pelo sulfeto de hidrogénio, com constante de Henry igual a 8x10™". O segundo

composto escolhido € a amdnia que possui resisténcia em ambas as fases, com constante de
. 4 . . . L. L. .
Henry igual a 5X10™ e o terceiro composto escolhido foi o dcido valérico, que possui

resisténcia a transferéncia na fase gasosa e a constante de Henry igual a 2x10~. Estes
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compostos odorantes foram escolhidos por estarem presentes em estacdes de tratamento de

esgotos (STUETZ e FRECHEN, 2001).

Tabela 3.1 - Configuragdes das simulagdes de interesse.

Fase Gasosa Fase Liquida Interface Passo de
tempo (s)
Simulagdo ., Re*,g Sc | Dominio u,, Sc Dominio Ky -
(0s) (x7, X2, X3) (0s) (x7, X2, x3)

Komori et 0,25 210 1 8h;h;4h 0,0081 1 8h;2h;4h 1,1 -
al. (2010)
Validagao 0,25 210 1 8h;h;4h 0,0081 1 8h;2h;4h 1,1 0,0003
Caso 1 0,25 210 1 8h;h;4h 0,0081 1 8h;2h;4h 8x10™ 0,0003
Caso 2 0,1 86 1 16h;h;8h | 0,0033 1 16h;2h;8h 8x10™ 0,001
Caso 3 0,05 43 1 | 24m;h;120 | 0,0017 1 24h;2h;12h 8x10™" 0,002
Caso 4 0,25 210 1 8h;h;4h 0,0081 1 8h;2h;4h 5x107™ 0,0003
Caso 5 0,25 210 1 8h;h;4h 0,0081 1 8h;2h;4h 2x107° 0,0003

3.2.2 Dominio computacional

A modelagem de escoamentos multifasicos com baixos numeros de Reynolds exige um
estudo da adequagdo da geometria para que as grandes escalas turbulentas sejam modeladas.
A influéncia da condicdo de contorno periddica € pequena desde que as dimensdes
longitudinais e transversais sejam suficientemente grandes em comparagdo com as escalas do

escoamento (POPE, 2000).

Muitos estudos de simulacdo numérica de tanque ou canal (MOIN e KIM, 1982; KIM et al.,
1987, LOMBARDI et al., 1996, DE ANGELIS et al., 1997, MOSER, 1999, FULGOSI et al.,
2003) utilizam em suas simula¢des uma configuracdo de tamanho de dominio ja consolidado
na literatura por um estudo experimental de Comte-Bellot (1963) apud MOIN e KIM, 1982 e
um nimero de Reynolds baseado na velocidade de friccdo e metade da altura do tanque em
torno de 180. Nestes trabalhos, inicialmente selecionou-se o comprimento, nas direcdes
longitudinal (x) e transversal (z), através das medidas das correlacdes de dois pontos. A

andlise mostra que a correlacdo entre flutuacdes de velocidade, para dois pontos afastados da
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parede, tornam-se insignificantes, quando a separacdo dos pontos € da ordem de 3,2k para a
direcdo x e de 1,6h para a direcdo z, sendo & € a altura do dominio computacional. Assim, na
direcdo homogénea, onde condi¢des de contorno periddicas sdo normalmente impostas, as
correlagdes de dois pontos da solugdo devem decair para aproximadamente zero, dentro de
metade do dominio, para garantir a correta representacdo estatistica das grandes escalas (KIM
et al., 1987, FROHLICH, et. al, 2005, TSUKAHARA et. al, 2006). Dessa forma, nas dire¢des
longitudinal e transversal do escoamento, o dominio computacional deve ser

aproximadamente duas vezes esta dimensao (MOIN e KIM, 1982).

Mais recentemente, alguns estudos realizaram simulagdes testando dominios de tamanhos
variados para verificar qual o tamanho de dominio minimo suficiente para um determinado
nimero de Reynolds e assim diminuir o custo computacional (TSUKAHARA et al., 2006,
HWANG e COSSU, 2011, HWANG, 2013, DURAN e JIMENEZ, 2014) ou realizaram a
simulacdo com uma geometria escolhida e verificam se ela € suficientemente grande para que
a correlacdo de dois pontos tenda a zero no centro do dominio (VIAZZO et. al., 2001,

FROHLICH et al., 2005).

Para o estudo de Iida e Nagano (1998), verificou-se que um dominio adequado para Reynolds
igual a 60 era o que apresentava tamanho igual a 1,25 vezes maior do que o utilizado para
Reynolds igual a 100. Ainda mais restritivos que os primeiros autores, os estudos de
Tsukahara et al. (2004) e Tsukahara et al. (2014) utilizaram uma extensdo do dominio
computacional duas vezes maior para um Reynolds duas vezes menor. Portanto, quando o
nimero de Reynolds se aproximou de 80 a geometria dobrou de tamanho quando comparado
ao Reynolds de 180 e assim permaneceu até o Reynolds de 60. Percebe-se que a propor¢ao
utilizada para a geometria no estudo de lida e Nagano (1998) para Reynolds igual a 100 foi a
mesma utilizada no estudo de Tsukahara et al. (2004) e Tsukahara et al. (2014) para Reynolds
igual a 180. Os estudos de Tsukahara et al. (2004) e Tsukahara et al. (2014) verificaram a boa
adequacdo da geometria considerando a correlacdo de dois pontos. Abe et al. (2001)
realizaram simula¢des com Reynolds variando de 180, 395 e 640. Na simulacdo de 180 o
dominio computacional foi o dobro do de 395 e os dominios também foram verificados pela

correlagcdo de dois pontos.

Moin et al. (1982) calculam a correlacdo entre 2 pontos para direcdo longitudinal (que

também pode ser adaptada para direcdo transversal) como:
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w(x, y, 2u (x+d,, y,2)

R, (y,d)= (3.48)

u’(x,,2)

onde uma média no tempo € realizada e d, € o comprimento da metade do dominio. Equagao

similar foi utilizada no estudo de De Angelis et al. (1997) e Frohlich et al. (2005).

No presente trabalho, o dominio que serviu de referéncia para este estudo € o utilizado por
Komori et al. (2010) e a partir deste estimou-se as configuragdes dos demais dominios. Na
auséncia de pesquisas que simulem nimeros de Reynolds exatamente como os do presente
estudo, o trabalho atual apdia-se na relagdo entre o nimero de Reynolds e o tamanho do
dominio computacional adotados nos estudos de Abe et al. (2001), Tsukahara et al. (2004) e
Tsukahara et al. (2014), por mostrar intervalos de nimeros de Reynolds similares com os
nimeros de Reynolds estudados no presente trabalho. Dessa forma, optou-se por considerar
inicialmente a geometria de referéncia do estudo de Komori et al. (2010) para a simulacdo
com Re igual a 210 (Caso base e Validagdo) e dobrar as dimensdes longitudinal e transversal
para os casos com Re igual a 86 e triplicar as dimensdes para os casos com Re igual a 43.
Apos a utilizacdo inicial destas geometrias propostas, foram efetuadas andlises de correlagdao
entre dois pontos para dire¢des longitudinal e transversal para verificar a andlise de adequacao

do dominio computacional.

Os pontos selecionados para andlise estdo localizados na regido central de cada subdominio,
liquido e gasoso para a coordenada y, como feito nos estudos de Kim et al. (1987), Moin et al.
(1987), Viazzo et al. (2001) e Frohlich et al. 2005. A Tabela 3.2 apresenta as coordenadas
dos pontos utilizados para correlagdo de dois pontos. Para a andlise de R, ¢ R,,, considerou-
se a componente z € a componente x, respectivamente, estando no centro do dominio de

interesse.

A Figura 3.2 mostra os resultados da correlagdo de dois pontos. As curvas de correlagdo
indica a dependéncia de um ponto do dominio em relagdo a um outro ponto distante. O
comportamento das curvas se assemelha muito ao desejado, como mostrado em Townsend
(1999), onde R,, decai suavemente até atingir correlacdo zero e R,,, mostra alguns picos de
variacdo de correlacdo até chegar a zero. Valores de correlacdo negativa correspondem aos

locais em uma vizinhangca onde a velocidade vertical tem sinais opostos e a presenga da
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captura de grandes estruturas turbulentas. O grafico de correlacdo mostra mais picos para o
Caso 1, podendo ser devido a maior presenca de vortices na direcdo transversal ao

escoamento (HENN e SYKES, 1999).

Tabela 3.2 - Coordenadas dos pontos utilizados para correlagdao de dois pontos.

Simulagdo | Coordenada (y,z) | Coordenada (X,y)
Fase analise R, analise R,
Caso 1 G1(0,5h; 2h) G4(4h; 0,5h)
Gasosa Caso 2 G2(0,5h; 4h) G5(8h; 0,5h)
Caso 3 G3(0,5h; 6h) G6(12h; 0,5h)
Caso 1 L1(1h; 2h) L4(4h; 1h)
Liquida Caso 2 L2(1h; 4h) L5(8h; 1h)
Caso 3 L3(1h; 6h) L6(12h; 1h)

G —-=-G3
------- 12 --—--13
2
EY
&
\M"_‘1__
0 2 4 6 8 10 12

Figura 3.2 - Correlacdo de dois pontos nas dire¢des longitudinal R, e transversal R,, ao

escoamento.

Para a altura do dominio computacional, Pope (2000) e Komori et al. (2012) afirmam que um
dominio computacional adequado deve permitir que metade da amplitude de onda represente
menos de um quarto da altura do dominio. Caso estes limites sejam respeitados, considera-se
que os limites inferior e superior do dominio possuirdo pouca influéncia no desenvolvimento
das ondas. Neste contexto a altura & selecionada é a mesma empregada por Komori et al.

(2012), que representa o caso de maior amplitude das ondas.



63

3.2.3 Malha computacional

A malha de discretizagao utilizada no presente estudo estd mostrada na Figura 3.3. As malhas

hexaédricas, estruturadas, com camada de refino préximo a interface foram geradas no

software ICEM 14.5.

Os casos de Validacdo, Caso 1, 4 e 5, consideram uma malha de (155,50,60) e (155,85,60)

volumes de controle nas direcdes (x,y,z), para a fase gasosa e liquida, respectivamente. O
primeiro ponto nodal foi considerado estando em Ay” (adimensionalizado pela velocidade de

friccdo e viscosidade do fluido) igual a 0,13 e 0,06 para o lado gasoso e liquido,
respectivamente, como mencionado no estudo de Komori et al. (2010). Esta distancia do
primeiro ponto nodal a interface, coincide com o valor proposto por Magnaudet e Calmet
(2006) que deve existir no minimo trés pontos nodais dentro da camada difusiva de
concentracdo que é dada por hSc™"*Re™*. A regido refinada préximo 2 interface mantém o
comprimento dos volumes de controle constantes até uma altura suficiente para cobrir toda a
amplitude médxima esperada das ondas formadas, garantindo que ao longo de toda interface

exista no minimo trés pontos nodais dentro da camada difusiva de concentragao.

Figura 3.3 - Dominio e malha computacional utilizados no presente estudo.

Nas demais simulagdes, as escalas das dimensdes dos volumes de controle foram feitas com
base na proporcionalidade entre o tamanho das escalas de Kolmogorov e o nimero de

Reynolds do escoamento, ou seja, as dimensdes dos volumes de controle foram escaladas na

proporcio de Re™*em relacio ao caso base. Feita esta andlise, percebeu-se que os nimeros
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de volumes de controle em cada dire¢do permaneceram praticamente constantes para os trés

casos, sofrendo alteracdo somente no tamanho.

3.2.4 Adimensionalizacao das variaveis de interesse

Para especificar as condi¢des de contorno do problema e para a andlise dos resultados de cada
fase (liquida ou gasosa) as varidveis de interesse estdo adimensionalizadas a partir das

seguintes varidveis: velocidade de friccdo (u.), viscosidade cinemdtica do fluido (v),
concentrac¢do inicial do tanque (C,, ou C,, ). Todas as varidveis adimensionalizadas

possuem um sobrescrito + para identifica-las.

A velocidade de fric¢ao de cada fase € escrita como:

z (3.49)

u, =

onde 7 € a tensdo de cisalhamento na interface liquido-gas e o é a massa especifica do fluido.

Assim as variaveis adimensionalizadas ficam como:

- Velocidade adimensional na dire¢do do escoamento:

Ur== (3.50)
U,
- y é a distancia vertical a partir da interface:
yr=2 (3.51)
1%

- Tempo adimensional relacionado ao escoamento e tempo adimensional relacionado a

concentracao:
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= (3.52a) == (3.52b)

- Intensidade da turbuléncia dada pelo valor quadratico médio, RMS (do inglés, root mean

’ ” .

square), relacionada a flutuacio de velocidade u, =+vu

rms

= —ms (3.53)

U,

rms

- Concentra¢do adimensional:

C
Cr=—2 (3.54a) ou cr="5o (3.54b)
CAg,O CAI,O
-Fluxo adimensional:
J, u. J, u.
Jp =t (3.55a) ou  Ji==al (3.55b)
CAg,() CAl,()

3.2.5 Condicoes de contorno e condicoes iniciais

As condicdes de contorno utilizadas baseiam-se naquelas encontradas em estudos analisados
na revisao bibliografica e para descrevé-las a Figura 3.1 mostrada no inicio desta se¢do deve

ser considerada.

As fronteiras superior (ar) e inferior (4gua) do dominio (planos xz) sdo consideradas condi¢ao
de parede com deslizamento livre com um gradiente de concentracdo nulo. Condi¢des de
contorno periddicas sao impostas nas secdes de entrada e saida do dominio de estudo, direcao
longitudinal, (direcdo de x) e na direcdo transversal (direcao de z). Este tipo de condi¢do de

contorno € util quando a geometria envolve repeticdes. Na dire¢do longitudinal, ¢ imposto

. _[op —ul.p,
para a fase gasosa um gradiente de pressao e = — |
X
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No instante inicial, as concentragdes da espécie quimica na fase gasosa (C,,,) e na fase
liquida (C,, ,) sdo consideradas uniformes em todas as configura¢des estudadas e um perfil de

velocidade do vento, na direcdo longitudinal do tanque, é considerado. O perfil turbulento
bem desenvolvido préximo a parede estd mostrado na Figura 3.4, onde U™ € a velocidade

longitudinal adimensional e y* € a distancia vertical a parede:

Subcamada | |

Viscosa Camada
Amortecedoral Caminida

T

|

|

T |

— Logaritmica 51

=

1 10 i 100 1000
y

Figura 3.4 - Configuracdo do perfil vertical de velocidade préximo a parede.
Fonte: Adaptado de DAVIDSON, 2009.
Segundo Cengel e Cimbala (2007) e Davidson (2009) o escoamento turbulento ao longo da

parede pode ser dividido nas seguintes regides:

- A camada muito fina préxima a parede na qual os efeitos viscosos sdo dominantes € a
subcamada viscosa e estd localizada em y* <5. O perfil de velocidade nesta camada é dado
por:

W=yt (3.56)

- Para y" >30, tem-se a camada logaritmica, na qual os efeitos turbulentos sdo mais

significativos. O perfil logaritmico nesta regido € dado por:
u+=lln(y+)+3 (3.57)
k

- Entre as duas camadas anteriores estd a camada amortecedora, localizada entre 5< y* <30.

Nesta camada os efeitos turbulentos se tornam significativos, mas o escoamento ainda ¢é
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dominado pelos efeitos viscosos. Nao existe um perfil de velocidade preciso para esta regido

(CENGEL e CIMBALA, 2007). A partir da Figura 3.4 e com base nos perfis linear e
logaritmico, verifica-se que as curvas se interceptam em y* =11, assim, antes de y" =11

adota-se o perfil linear e apds este valor, adota-se o perfil logaritmico.

Nas equacdes anteriores,

y=2% (358a) u =" (3.58b)
1% u,

k € a constante de Von Karman adotada igual a 0,4;

u € a velocidade na dire¢do longitudinal;
u. € a velocidade de fric¢do;

B é uma constate em torno de 5,5.

3.3  METODO NUMERICO

Apds a modelagem matemaética do problema em estudo o préoximo passo € a escolha de um
método de discretizacdo das equacdes governantes. Quando se opta por um método numérico
espera-se resolver uma ou mais equagdes diferenciais, substituindo as derivadas existentes na

equacdo por expressoes algébricas que envolvem a funcdo incégnita (MALISKA, 2004).

A discretizacdo e solucdo das equagdes governantes neste trabalho sao efetuadas por meio do
método dos Volumes Finitos baseados em Elementos (EbFVM) (MALISKA, 2004),
utilizando o software ANSYS-CFX 14.5.

Na metodologia EbFVM os volumes de controle sdo construidos em torno dos vértices dos
elementos, originando uma metodologia centrada nos vértices da malha. Nesta construgdo,
cada elemento € dividido em sub-elementos ligando-se o centréide geométrico de cada
elemento com o segmento médio de cada elemento. O volume de controle (VC) resultante €
formado pelas por¢des de elementos vizinhos, como mostrado na Figura 3.5. O processo de
obtencdo das equagdes aproximadas € o processo de discretizacdo. O dominio € discretizado

em um conjunto de volumes de controle ndo sobrepostos, que podem ser irregulares no
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tamanho e na forma. No centrdéide de cada VC localiza-se um né computacional, no qual sdao

calculados os valores das variaveis.

Para a integracdo das equagdes de conservacdo de massa, quantidade de movimento e espécie
quimica, sobre um volume de controle, aplica-se o Teorema de Divergéncia de Gauss. A
aplicacdo deste teorema possibilita a conversdo de integrais de volume em integrais de
superficie, sendo as integrais de superficie correspondentes aos fluxos que cruzam as
superficies do volume de controle e as integrais de volume correspondentes aos termos de

fonte ou acumulacao.

Centroide daface ¢

elemento

superficie do
volume finito

Figura 3.5- Superficie de um volume de controle.

Fonte: Adaptado do Manual ANSYS-CFX 14.5.

Para avaliar o fluxo convectivo nas faces dos volumes de controle o esquema de interpolagcdo
escolhido para a simulacdo LES é o esquema de diferencas centrais para todas as equacoes.

Para a discretizac@o temporal foi utilizado o esquema de segunda ordem backward Euler.

O software ANSYS-CFX 14.5 usa um acoplamento de pressdo-velocidade baseado no
esquema de interpolagdo Rhie-Chow (Rhie & Chow (1983)) modificado para a solu¢do do

sistema de equagdes em um unico né do elemento da malha numérica.

O conjunto de equagdes lineares que surgem apds a aplicacdo do EbFVM, para todos os
volumes de controle do dominio, sdo equacdes de conservacdo (massa, quantidade de
movimento e espécie quimica) na forma discreta. Depois que todo o dominio estiver
discretizado tem-se um conjunto de equagdes algébricas, ou seja, uma equacao algébrica para

cada volume de controle ou ponto nodal. O método numérico utilizado pelo ANSYS-CFX
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14.5 para resolver o sistema de equacdes algébricas gerado € o Algebraic Multigrid (AMG)
baseado no método das corre¢des aditivas acelerado por uma fatoracdo incompleta

(Incomplete Lower Upper) com Multigrid accelerated (MG).

O critério de convergéncia adotado para cada varidvel resolvida foi NRMS (Normalized Root

Mean Square) menor que 107
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4 RESULTADOS E DISCUSSOES

O transporte da quantidade de movimento e massa de um composto, em um sistema
multifasico liquido-gds multicomponente, € o principal objetivo deste estudo e os resultados
das simulagdes numéricas serdo mostrados neste capitulo. A motivagdo dessas simulag¢des
consiste em avaliar pardmetros como: nimero de Reynolds, nimero de Schmidt e a constante

de Henry influenciando no escoamento e na taxa de transferéncia de massa de um composto.

Para melhor visualizacdo dos resultados obtidos, este capitulo estd dividido em seis partes: A
Secdo 4.1 trata da validacdo do modelo proposto neste trabalho, através da comparagdo com
os resultados de Komori et al. (2010). A Secdo 4.2 traz uma anélise da interface liquido-gés a
partir dos diferentes nimeros de Reynolds avaliados. As Sec¢des 4.3 e 4.4 trazem uma anélise
do escoamento e turbuléncia na fase gasosa e na fase liquida, respectivamente. Na Secdo 4.5 é
mostrada a influéncia do nimero de Reynolds na transferéncia de massa enquanto a influéncia
da constante de Henry € vista na Secao 4.6. Todas as configuragdes das simulacdes podem ser

encontradas na Tabela 3.1.

4.1 VALIDACAO DO MODELO PROPOSTO

A Figura 4.1 mostra a configuracdo instantinea da interface liquido-gas no instante de tempo

adimensional ¢"igual a 130 para: (a) o estudo de Komori et al. (2010) e (b) o presente estudo.
O valor da variagdao vertical da altura da interface estd adimensionalizado pela altura do
tanque na fase gasosa. A cor mais clara corresponde a crista e a cor escura ao vale da onda. As
ondas mostram-se ndo uniformes e é possivel verificar o aparecimento de pequenas
ondulacdes (ondas capilares ou ripples) entre a crista e o vale da onda na dire¢ao longitudinal
do escoamento. As duas simulacdes mostraram igual frequéncia de onda no mesmo tempo de

analise.

A Figura 4.2 mostra a variacao vertical da altura da interface dada pela diferenca entre a crista
mais alta e o vale mais baixo da onda (H,) adimensionalizada pelo valor da altura do tanque
na fase gasosa. E possivel notar na Figura 4.2 que a simulagio do presente estudo acompanha

satisfatoriamente o comportamento da evolugdo temporal da altura da interface mostrada no
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estudo de Komori et al. (2010). A altura aumenta conforme o tempo evolui e para todos os
tempos a ordem de grandeza da varidvel ¢ a mesma para ambos os estudos. O estudo de
Komori et al. (2010) mostra a evolucao temporal da variacao vertical da altura da interface até
o tempo adimensional de 150. A fim de verificar se a altura iria se estabilizar, o presente

estudo prolongou o tempo de simulacio e verificou que a altura segue para uma estabilidade a

partir de ¢* aproximadamente igual a 160.

(b)

Figura 4.1- Configuragao instantanea da interface liquido-gas para o tempo adimensional de

130 para: (a) Komori et al. (2010) e (b) presente estudo.
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Figura 4.2- Evolucdo temporal da variacdo vertical da altura da interface liquido-gds para o

estudo de Komori et al. (2010) e o presente estudo.
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A Figura 4.3 mostra a evolugdo temporal da velocidade média na interface liquido-gés

(U,

inteace )- A velocidade média na interface cresce até cerca de ¢ igual a 40 e decresce até 80.
A partir de 80 a velocidade permanece constante. Uma discussao mais detalhada sobre este
comportamento da velocidade na interface com ondas € mostrada nas secdes seguintes. O
perfil simulado neste estudo possui um desvio de 4% no pico e de 10% no tempo final em

relacdo aos resultados de DNS de Komori et al. (2010).

0,45
04
0,35

L
W

0,25

+.
U interface
o
o

0,15
0,1
0,05

—— Komori et al. (2010)

= Presente Estudo
O““}“‘\}\\\\;\\\\{\www

(=)
(98
(e}

60 90 120 150

+

t

Figura 4.3 - Evolucdo temporal do perfil de velocidade média na interface liquido-gas para o

estudo de Komori et al. (2010) e o presente estudo.

Assim como feito no estudo de Komori et al. (2010), os resultados utilizados para a anélise
estatistica do modelo foram gerados a partir de uma média no tempo no intervalo de tempo de
simulacdo de 130 a 150, momento em que o escoamento ja estava bastante desenvolvido. A
Figura 4.4 mostra o perfil vertical de velocidade média na direcdo do escoamento na fase
gasosa. As varidveis estdo adimensionalizadas pela velocidade de fric¢do e pela viscosidade
cinematica do fluido. Percebe-se que o perfil simulado neste trabalho possui boa concordancia
com o perfil estimado no estudo de Komori et al. (2010) analisando os extremos e a parte
central do perfil. As maiores discrepancias sdo encontradas préximas a interface, uma vez que
na presenca de ondas é necessdrio escolher uma altura média que represente a interface e esta
altura da interface passa a servir de referéncia. Em regides muito préximas a interface, mas
nio exatamente sobre a interface, local de grande variagdo hidrodinamica, esta aproximagao

pode acarretar alguns desvios entre as duas simulacoes.
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Figura 4.4- Perfil vertical de velocidade média na dire¢do longitudinal na fase gasosa para o

estudo de Komori et al. (2010) e o presente estudo.

A Figura 4.5 mostra a distribuic@o vertical da intensidade da turbuléncia nas trés dire¢des do

7+ ’+

escoamento, adimensionalizadas pela velocidade de fric¢do, u/ , v.' , w' . O valor mdximo

rms > “rms

da flutuagdo de velocidade para as trés componentes ocorre em y* =~ 20. A Tabela 4.1, mostra

os valores maximos das flutuacdes e as diferencas encontradas entre os resultados de Komori

et a. (2010) e o presente estudo.

A Figura 4.6 mostra o perfil vertical de velocidade média na dire¢cdo do escoamento para a
fase liquida. Assim como foi feito para a fase gasosa, também para a fase liquida, as varidveis
estdo adimensionalizadas pela velocidade de friccdo e pela viscosidade cinemdtica do fluido.
Pelo perfil, é possivel perceber que a maior discrepancia entre as simulacdes estd na regido
proxima a interface, sendo o perfil bastante semelhante na regido mais afastada. Assim,
considerando o pior cendrio, na regido préxima a interface o erro entre os dois modelos é

cerca de 13%.

Tabela 4.1 - Comparagcdo entre o valor maximo do RMS da flutuacdo de velocidade

adimensionalizada, para a fase gasosa para as trés componentes de velocidade.

Komori et Presente Erro
al. (2010) estudo percentual
ut 33 3,16 4,2%
/+ 1,0 0,96 4%
+ 1,23 1,22 0,8%
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Figura 4.5 - Comparacdo da distribui¢dao da intensidade da turbuléncia vertical das flutuagdes
de velocidade na fase gasosa para as componentes: (a) u_: , (b) v.' e (c) w, entre o estudo

rms rms N

de Komori et al. (2010) e o presente estudo.

Komori et al. (2010)

e Presente Estudo

Figura 4.6- Perfil vertical de velocidade média na direcdo longitudinal na fase liquida para o

estudo de Komori et al. (2010) e o presente estudo.
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A Figura 4.7 mostra a distribuic@o vertical da intensidade da turbuléncia nas trés dire¢des do

escoamento adimensionalizadas pela velocidade de fric¢do, u'f, V', w' . O

rms ? rms rms
comportamento dos perfis de flutuacdo de velocidade sdo similares para as trés componentes
da velocidade. A Tabela 4.2, mostra os valores maximos das flutuagdes e as diferencas
encontradas entre os resultados de Komori et a. (2010) e o presente estudo para a fase liquida.
Assim como visto para a fase gasosa, também na fase liquida, os perfis mostram boa
concordancia entre os modelos com valores méximos das varidveis com mesma ordem de

grandeza e localizacgdo vertical.

6,0 507
] Komori et al. (2010) ] Komori et al. (2010)
>0 =——Presente Estudo 40 1 =—Presente Estudo

2,5

] Komori et al. (2010)
2,0 e Presente Estudo

Figura 4.7- Comparagao da distribuicao da intensidade da turbuléncia vertical das flutuacdes

e (¢) w! entre o estudo

A

de velocidade na fase liquida para as componentes: (a) u.. , (b) V!

rms N

de Komori et al. (2010) e o presente estudo.



76

Tabela 4.2 - Comparacdo entre o valor mdximo do RMS da flutuacdo de velocidade

adimensionalizada, para a fase liquida para as trés componentes de velocidade.

Komori et Presente Erro

al. (2010) estudo percentual
’+ 5,7 5,4 5,2%
V:;m 4,3 4.4 2,3%
W;;r” 2,1 2,2 4,5%

O fluxo de massa da fase liquida (J,,) € utilizado para o cdlculo de k,, como proposto no

estudo de Komori et al. (2010). Nesta fase de validacdo, a transferéncia do composto,
acontece da fase gasosa para a fase liquida. Assim, o coeficiente de transferéncia de massa da

fase liquida é dado pela Equacdo (4.1):
k, = AL 4.1)

onde AC¢é a diferenca entre a concentragdo do composto A na interface, C,,, ¢ a
concentragdo no seio da fase liquida, C,, . Para o caso de validagdo, assim como no estudo de

Komori et al. (2010), C,,, foi considerada igual a zero. O fluxo € dado por:

aC
Jy= T Lme,face(DA +D,)5-dS (4.2)

onde n € a dire¢do normal com a interface liquido-gds. A, € a drea da interface. D,€ o
coeficiente de difusdo molecular do composto A na fase liquida. D, € o coeficiente de difusido
turbulento, muito pequeno proximo a interface em compara¢ao com D,, ja que o fendmeno

de transferéncia de massa € governado pela sub-camada laminar de concentracao.

A andlise da transferéncia de massa ¢ realizada no tempo ¢, que é o tempo adimensional
relacionado a transferéncia de massa do composto, iniciada no tempo adimensional de
escoamento de 47. Em " =47, as ondas na superficie liquido-gds ja estdo bem desenvolvidas

(Komori et al., 2010) e assim, tem-se que #; =¢" —47.
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A Figura 4.8 mostra a variagdo do coeficiente de transferéncia de massa da fase liquida com o

tempo. O resultado mostra que o presente estudo subestimou os valores de k, instantdneo a

partir de f] =6 e apresentou um erro maximo em torno de 15% para ] igual a

aproximadamente 30 e um erro final em torno de 7%. De forma geral, a série temporal mostra

boa concordancia entre os dois estudos com tendéncia semelhante. Boa concordancia também

¢ notada nas regides em que a curva muda de inclinagdo acentuada em ¢ =6 para uma

curvatura mais suave em ¢, =20.
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Figura 4.8- Comparacao da evolucdo temporal do coeficiente de transferéncia de massa do

composto na fase liquida entre o estudo de Komori et al. (2010) e o presente estudo.

Para verificar o comportamento do perfil de concentracio na presenca de vortices
longitudinais e transversais proximos a interface liquido-gés, foi gerada a Figura 4.9, (a) para
o estudo de Komori et al. (2010) e (b) para o presente estudo. A figura mostra a distribuicdo

instantinea da concentragdo do composto em trés planos nos tempos de 7 =13 e 53. As

concentracoes instantaneas estdo adimensionalizadas pela concentragao inicial e o escoamento

se desenvolve da esquerda para direita.

Analisando as Figuras 4.9 (a) e (b), para o tempo adimensional de 13, pode-se perceber que
em ambas encontra-se a presenca de estruturas na forma de cogumelos, logo abaixo da
interface, que apresentam alta concentragdo de escalar. Também € possivel perceber nas

Figuras 4.9 (a) e (b), para o tempo adimensional de 53, que com a evolu¢do do tempo,
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vortices maiores sao formados nas dire¢des longitudinal e transversal ao escoamento, levando

concentracdo da interface para o seio da fase liquida.

Uma das principais diferencas entre os resultados do presente estudo e os resultados de
Komori et al. (2010) para a distribui¢ao instantanea da concentrac¢do na fase liquida é a maior
presenca da difusdo no transporte de massa. Assim, as estruturas formadas pelo transporte de
massa da superficie para o liquido aparecem muito mais dispersos nos resultados LES do que
nos resultados DNS, para um mesmo intervalo de tempo. Apesar das diferencas no padrio

obtidas, tais diferencas sdo consistentes com as caracteristicas de cada modelo.

(a) (b)

Figura 4.9- Comparagdo da distribui¢do da concentragdo do escalar em ¢, iguais a 13 e 53

para: (a) o estudo de Komori et al. (2010) e (b) para o presente estudo.
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42 COMPORTAMENTO DA INTERFACE PARA 0OS TRES NUMEROS DE
REYNOLDS ESTUDADOS

De acordo com Turney et al. (2005) a velocidade de fric¢do na interface na fase gasosa deve
ser inferior a 0,1 m/s para que ndo ocorra a formacao de ondas na superficie do liquido, sendo
esta velocidade um valor intermedidrio. Baseados no estudo de Turney et al. (2005) e Komori
et al. (2010) trés velocidades de friccao foram investigadas no presente estudo como pode ser

visto na Tabela 4.1.

A Figura 4.10 mostra a configuragcdo da interface para as trés velocidades de fric¢ao
investigadas no ¢"igual a 160. A altura da interface estd adimensionalizada por / e a cor clara

corresponde a crista da onda (topo) e a cor escura ao vale da onda. O escoamento se
desenvolve da esquerda para a direita. A configuracdo da onda fica muito evidente na Figura
4.10 (a), Caso 1, com a velocidade de friccdo da fase gasosa igual a 0,25m/s, onde pode-se
identificar, na interface, trés ondas. A maior e a menor altura da interface adimensionalizadas
por h, correspondem a 2,10 e 1,93, respectivamente. A Figura 4.10 (a.1) traz um detalhe das
pequenas ondas superficiais citadas nos estudos de Komori et al. (2010) e Peirson et al.
(2014), as ondas capilares (ripples) de curto comprimento e alta frequéncia geradas
principalmente devido a tensdo de cisalhamento na superficie da dgua na presenca da
velocidade do vento. Neste caso, elas sdo vistas na regido entre uma crista e o inicio do vale

da onda, com caracteristica de curta duragao e rapida dispersao no escoamento.

Na Figura 4.10 (b), com velocidade de friccao da fase gasosa igual a 0,1m/s, Caso 2, percebe-
se a formacgdo de ondulagdes na interface, mas com menor defini¢do que no Caso 1. O estudo
numérico de escoamento em um tanque usando DNS de Lin et al. (2008) mostra uma
configuragdo de interface similar a Figura 4.10 (b), para uma velocidade de fric¢do no ar igual
a 0,086 m/s em um tempo adimensional préximo ao do presente resultado. Os autores também
identificaram para esta velocidade de friccdo a presenca de ondas capilares na interface. Na
Figura 4.10 (b), porém, nao ficou clara a presenca destas ondas. Neste caso, a maior € menor
altura da interface adimensionalizadas por 4, correspondem a 2,02 e 1,97, respectivamente.
Com as Figuras 4.10 (a) e (b), fica clara a influéncia da magnitude da velocidade da fase
gasosa influenciando na configura¢do da superficie desde uma maior elevacao da interface e

uma menor frequéncia de onda, Caso 1, até uma menor elevacdo da interface com uma
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frequéncia de onda maior, Caso 2. Tanto para o Caso 1 quanto para o Caso 2, as ondas
possuem cristas pouco ingremes a ponto de se encaixar no caso onde nao ocorre quebra de
ondas ou quebra em micro escala, como visto no trabalho de Peirson et al., 2014 para
velocidade de fric¢do da fase gasosa mais elevadas que do presente estudo. A Figura 4.10 (c),
Caso 3, mostra a configuracdo da interface para a velocidade de fric¢dao igual a 0,05m/s e
pode-se perceber que a superficie apresenta-se plana como mencionado no estudo de Turney

et al. (2005).

1.97 1.98 2.00 2.01 2.02 2.00 2.00 2.00 2.00 2.00

(b) ()

Figura 4.10 - Configuracdo instantinea da interface liquido-gds no tempo adimensional de

160 para: (a) Caso 1, (b) Caso 2, (c) Caso 3.
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A Figura 4.11, mostra a evolucdo temporal da variacdo vertical da altura da interface dada
pela diferenca entre a crista mais alta e o vale mais baixo da onda (H), adimensionalizada por
h, para os trés casos estudados. Pela Figura 4.11 fica claro que as maiores variacdes de alturas
acontecem no tempo final de escoamento e possuem uma tendéncia a estabilizacdo. Para o
Caso 1 a variacdo méxima de elevacao adimensional pode ser vista entre 0,25 e 0,3 e € muito
maior que para os demais casos. Para o Caso 2, a interface liquido-gds também mostra uma
evolucdo na variagdo da altura, sendo o valor maximo atingido em torno de 0,05. O estudo de
um escoamento em tanque usando DNS de Lin et al. (2008) e o estudo experimental de tanque
de Iwano et al. (2013), mostram valores de variacao de altura dimensional também em torno
de meio a um milimetro para velocidades de fric¢do préximas a 0,1 m/s. Para a simulacdo do
Caso 3, pode-se perceber que a superficie permaneceu praticamente plana, sem a formagao de
ondas. Os resultados estdo de acordo com os apresentados por Turney et al. (2005), mostrando
que a velocidade de fric¢dao de 0,1m/s é uma velocidade intermedidria entre uma superficie

com ondas (Caso 1) e uma superficie plana (Caso 3).

03 7

0,25 E’ ------- Case 3
02+

015+

Hs/h

Figura 4.11 - Evolucao temporal da variacdo vertical da altura da interface liquido-gés para os

trés casos de estudo.

A Figura 4.12 mostra a evolucao temporal da velocidade média na interface liquido-gas

(U,

interiace ) @dimensionalizada pela velocidade de fricgdo da fase gasosa para os trés casos
investigados. Percebe-se que o perfil de velocidade para o Caso 1 é bastante diferente dos
demais perfis. Para este caso, a velocidade média na interface cresce até um tempo

aproximado de 40 e decresce até aproximadamente 80. A partir de 80 a velocidade permanece
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constante. Segundo Komori et al. (2010) o decréscimo da velocidade € devido ao fato da
distribuicao da velocidade instantanea na interface liquido-gds mostrar valores negativos nos

vales devido o escoamento reverso.

Para verificar o comportamento do escoamento reverso na interface liquido-gds como
discutido anteriormente, foi gerada a Figura 4.13. Esta figura mostra a configuracao da
interface para o Caso 1 como mostrado na Figura 4.10 (a), porém com o valor da velocidade
instantanea na interface na dire¢do x. As regides nas cores vermelha e amarela representam os
valores de velocidades positivas e estdo concentrados nas regides de crista para vale das
ondas. Por outro lado, regides na cor azul estdo concentradas nas regides de vale para crista
das ondas e representam valores negativos de velocidade instantanea. De Angelis et al. (1997)
em seu estudo de escoamento em tanque utilizando DNS verificou 0 mesmo comportamento
em superficies com ondas. Para o Caso 2, a pequena amplitude da onda, ndo foi suficiente
para gerar a formacdo de fluxo reverso entre a regido de crista e de vale, resultado visto

anteriormente no estudo de Liu et al. (2008).

A velocidade interfacial instantinea média na interface para o Caso 2 permaneceu inferior ao
Caso 1 para tempos adimensionais iniciais e intermedidrios, mas as velocidades praticamente
se igualaram no tempo adimensional final. Isto se deve ao fato da existéncia de escoamento
reverso para o Caso 1 nas regides entre a crista e vale da onda, como discutido anteriormente.
O comportamento da velocidade para os Casos 2 e 3 sdo semelhantes entre si e também ao
caso de superficie plana apresentado no estudo de Komori et al. (2010). Eles sdo crescentes

nos tempos iniciais e tendem a uma curva suavizada e estabilizada para os tempos finais.

4.3 ANALISE DO ESCOAMENTO TURBULENTO NA FASE GASOSA

Para as Secdes 4.3 e 4.4 a seguir, todas as estatisticas foram calculadas no tempo médio
adimensional entre 160 e 180, momento em que a variagdo vertical da altura da interface e o

perfil de velocidade na interface ji se apresentavam estabilizados. Em todos os gréficos,
y'representa a distincia a partir da interface até o topo do tanque, para a fase gasosa, € a

distancia a partir da interface até o fundo do tanque, para a fase liquida.
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Figura 4.12- Evolucao temporal da velocidade média na interface liquido-gds para os trés

casos de estudo.

-u 0 u

Figura 4.13- Configuragdo da velocidade instantanea na dire¢do x para 1 =160.

Para andlise do escoamento, a Figura 4.14 mostra a comparagdo do perfil vertical de
velocidade na fase gasosa. Os valores sdo obtidos a partir de uma média no tempo € no
espaco. Os perfis em ambos 0s casos possuem uma regido em que o comportamento € linear
até aproximadamente y* =11 e a partir de y* >30, tem-se a camada logaritmica, na qual os
efeitos turbulentos sdo mais significativos. Percebe-se que o perfil para o Caso 3 nao
evidencia muito a regido logaritmica como os demais casos. O mesmo aconteceu nos estudos

de escoamento de tanque de lida e Nagano (1998), Tsukahara et al. (2004) e Tsukahara et al.
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(2014) com baixos numeros de Reynolds (80, 70 e 60), sugerindo um regime de escoamento
proximo ao laminar. Percebe-se que os perfis nos Casos 2 e 3 estdo deslocados para cima,

sugerindo que a espessura da subcamada viscosa torna-se maior que no Caso 1.

0 1 10 100 1000

Figura 4.14- Perfil vertical de velocidade do vento na fase gasosa para os trés casos de estudo.

A Figura 4.15 mostra a distribui¢do vertical da intensidade da turbuléncia nas trés dire¢des do

7+ /4 I+

% e w._ . O valor

rms rms rms

escoamento, adimensionalizadas pela velocidade de friccdo, u

maximo da flutuagdo de velocidade para as trés componentes ocorre em y* = 20. A diferenga

’+ ’+

v' e w. ficam em torno de 0,2, entre o Caso 1 e o Caso 2 (Reynolds

entre os picosde u, ., v
igual a 210 e 86, respectivamente). Para o estudo de Tsukahara et al. (2004), em um
escoamento de tanque, com ndmeros de Reynolds de 180 a 70 a maior diferenca entre os

picos das varidveis mostrou igual magnitude para v/' e w’' enquanto para u ndo ficou

rms

visualmente clara a diferenga. Para a componente ' a variagdo entre os Casos 1 e 2 mostra-

A

se também bem inferior que para as demais componentes. Para o Caso 3 € possivel notar que

’+
rms

o pico de u. acontece um pouco mais afastado da parede em comparacdo com os demais

casos. Este fato € tipico de perfil de baixo nimero de Reynolds o que leva a um escoamento
com caracteristicas proximas a laminariza¢dao (IIDA e NAGANO, 1998). De qualquer forma,
a variacdo da intensidade € pequena em relacdo ao pico dos demais casos. Estas duas anélises
permitem supor que a distribuicdo vertical da intensidade da turbuléncia da componente
longitudinal do escoamento é menos influenciada pelo nimero de Reynolds quando

comparada as demais componentes.
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Moser et al. (1999), Abe et al. (2001), Tsukahara et al. (2004), Tsukahara et al. (2014)
verificaram em seus estudos de escoamento de tanque, que todas as componentes das
varidveis decrescem com o decréscimo do nimero de Reynolds. Segundo Moser et al. (1999)
aparentemente, as flutuacdes de velocidades sdo mais sensiveis a variacdo do nimero de
Reynolds que outras varidveis, mostrando uma distincdo nos perfis para os trés casos
estudados. Segundo lida e Nagano (1998), um dos efeitos de baixos nimeros de Reynolds, é o

aumento da espessura da subcamada viscosa, suprimindo a ocorréncia de explosdes

turbulentas e assim a intensidade da turbuléncia préxima a parede.

0 0 80 + 120 160 200 0 40 80 120 160 200

0 40 80 120 160 200

(©)

Figura 4.15- Distribui¢c@o vertical da intensidade da turbuléncia na fase gasosa para os trés

casos estudados, para as componentes: (a) u- , (b) v

rms

e(c) wr .

A
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As Figuras 4.16 (a) Caso 1, (b) Caso 2 e (c) Caso 3, mostram a distribui¢do instantanea dos
vortices tridimensionais obtidos pelo critério Q proximos a regido da interface para a fase

gasosa no tempo adimensional de 160.

O critério Q é um escalar obtido pela equagao:
0= %(RURU —SZ.J.SI.].) (4.3)
com i= 1,2, 3. Na Equagdo (4.3) R e S,; sdo dados por:

1 ou, Ou, 1{ ou, u,
Y 44 S =9 9 4.4b
Y2\ ox;  ox (4 72| ox, ’ ox, (1:40)

Existem regides onde a rotacdo é predominante em relagdo a deformacdo (Q>0) e regides
onde a deformacdo predomina em relagdo a rotagdo (Q<0). A fim de visualizar os vortices
turbulentos proximos a interface, isosuperficies tridimensionais devem ser construidas com
valores positivos do critério Q permitindo a identificacdo de regides onde a magnitude da

rotacdo é maior que a magnitude da deformacao.

Ainda neste contexto, a fim de identificar os vortices contra rotativos que se concentram
proximos a interface, os mesmos foram coloridos pela componente longitudinal da

vorticidade (@, ). Valores positivos de vorticidade (@, >0) sdo mostrados na cor vermelha e

valores negativos (@, <0) sdo mostrados na cor azul.

Para a Figura 4.16 (a) gerada para o Caso 1 fica evidente a formacdo de vortices turbulentos
proximos a interface onde verifica-se que para superficies muito onduladas estes vortices
estdo localizados a jusante do ponto entre a crista € o vale da onda, por causa da geometria da
interface (DE ANGELIS et al., 1997). Por conseguinte, os vortices formados sdo ejetados a
partir destas regides para o seio da fase. Mesmo para superficies com menores ondulagdes ou
planas, como no Caso 2 e Caso 3, respectivamente, regides relativamente aleatérias com alta
tensdo de cisalhamento podem se originar e nelas ocorrerem eventos de varredura e ejecdo

como visto em Lombardi et al. (1996).
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Quando compara-se as regides de vortices turbulentos existentes no Caso 1 com os Casos 2 e
3, nota-se que o Caso 1 e o Caso 2 apresentam maior turbuléncia préxima a interface com
voértices menos alongados e mais desorganizados. Estudos como o De Angelis et al. (1997)

atribuem este formato a configuragdo da interface deformédvel com ondas.

O presente estudo conseguiu capturar além da regido com estruturas coerentes alongadas a
presenca de vortices em forma de grampo de cabelo, destacados por circulos tracejados nas

Figuras 16 (a), (b) e (c).

4.4  ANALISE DO ESCOAMENTO TURBULENTO NA FASE LIQUIDA

Todos os casos simulados consideram a fase liquida inicialmente em repouso. Assim, a forga
motriz que gera o movimento nesta fase € a velocidade da fase gasosa. Dessa forma, as
interacdes que ocorrem na interface liquido-géds serdo de fundamental importancia para o

comportamento da fase liquida.

A Figura 4.17 traz o perfil de velocidade adimensional da dgua. Verificou-se para o Caso 2,
com pequenas ondulagdes, que U' nas proximidades da interface liquido-gds onde as forcas
viscosas ainda sdo predominantes, apresenta velocidade mais elevada que o Caso 1. Uma
justificativa para que a magnitude de U" seja maior é que na interface as velocidades sdo

muito préximas como mostrado na Figura 4.12. Por outro lado, mais afastado da interface,
para y* >15, a velocidade do Caso 1 ja é bastante superior a velocidade do Caso 2. Na regido

longe da interface a transferéncia de momentum é reforcada pela turbuléncia desenvolvida
logo abaixo da interface, principalmente, no Caso 1, onde a ondulacdo da interface contribui

mais acentuadamente para a formacao de estruturas turbulentas como citado anteriormente.
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(a) Caso 1

(b) Caso 2

(c) Caso 3

Figura 4.16- Isosuperficie instantdnea do critério Q na fase gasosa proxima a interface no

tempo adimensional de 160.
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Para o Caso 3 é possivel verificar que o perfil de velocidade vertical apresenta valores
menores que para os demais casos desde a interface. Isso indica que a velocidade induzida na
fase liquida pela fase gasosa € menor que nos demais casos. Como é possivel verificar na
Figura 4.12 a velocidade na interface para o Caso 3 é bem menor em todos os tempos que
para os dois outros casos. Isto pode estar relacionado a transferéncia de momentum pelos
efeitos turbulentos nos Casos 1 e 2, que € mais efetivo devido ao maior nivel de turbuléncia.
No Caso 3, devido a menor intensidade da turbuléncia, a transferéncia de momentum é menos

efetiva tanto nas camadas mais préximas a interface quanto no seio da fase.

Comparando as Figuras 4.14 e 4.17 é possivel verificar a afirmacdo de Rashidi e Banerjee
(1990), Lombardi et al. (1996), Banerjee e Macintyre (2004), Lin et al. (2008) e Komori et al.
(2010) que a fase gasosa "enxerga" a interface liquido-gds com configuracdes similares a de
uma superficie sem deslizamento. Por outro lado, a fase liquida ndo se comporta da mesma
forma. Enquanto na Figura 4.14 observam-se velocidades mais baixas proximas a interface o
inverso acontece na Figura 4.17, onde velocidades mais altas sdo vistas na regido préxima a

interface.

Figura 4.17- Perfil vertical de velocidade na fase liquida para os trés casos de estudo.

A Figura 4.18 mostra a distribui¢do vertical da intensidade da turbuléncia nas trés dire¢des do

’+ ’+

escoamento, adimensionalizadas pela velocidade de fricgdo, u, , v.' , w_' . A intensidade da

rms > “rms

turbuléncia mostrada na Figura 4.18 surge da interacdo entre a fase gasosa, a interface, com o
seu respectivo comportamento (ondulada ou plana) até estabelecer o movimento da fase

liquida, primeiramente muito proximo a interface. Na andlise da velocidade vertical da fase
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liquida a partir da Figura 4.17, os Casos 2 e 3 j4 mostraram perfis com velocidades menores

que o Caso 1, principalmente na regido mais afastada da interface.

Assim, por consequéncia dessa interacdo, para as trés direcdes a intensidade da turbuléncia
para o Caso 1 é muito maior que para os demais casos. Segundo Komori et al. (2010), isso
sugere que as ondas geradas na interface, pelo vento, aumentam a turbuléncia no lado do
liquido e o mesmo efeito dessa interacdo citada, fase gasosa, interface e fase liquida, foi visto
em seu estudo quando a intensidade da turbuléncia em uma superficie indeformavel foi

comparada com uma superficie com ondas.
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Figura 4.18- Distribuicdo vertical da intensidade da turbuléncia na fase liquida para os trés

casos estudados, para as componentes: (a) u , (b) v

rms

e(c) wr .

A

Comparando as Figuras 4.15 e 4.18, pode-se notar a diferenca entre as flutuacdes de

velocidade das fases gasosa e liquida préximas a interface. Do lado do gés, a turbuléncia se
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comporta praticamente idéntica ao escoamento sobre uma parede sélida, para as trés direcoes,
com as flutuagdes de velocidade na parede sendo levadas a zero. Por outro lado, a fase
liquida, como mostrado na figura anterior, tem as maiores flutuagdes préximas a interface

tanto para o caso com ondas, quanto para o caso de um superficie plana.

Para visualizar o comportamento dos vortices proximos a interface liquido-gds, na fase
liquida, as Figuras 4.19 (a) Caso 1, (b) Caso 2 e (c) Caso 3, foram geradas. Andlise andloga
aos vortices presentes na fase gasosa pode ser feita para os vortices presentes na fase liquida.
Para melhor visualizacdo dos vortices presentes no Caso 1, com ondas, a Figura 4.19 (a) foi
gerada com um zoom na regido da interface entre duas cristas, localizadas pelas linhas
amarelas. Nota-se que a turbuléncia gerada para o Caso 1 € bem maior que para os demais
casos e os vortices turbulentos sdao, novamente, menos alongados que para os demais casos.
Assim como destacado nos estudo de Lombardi et al. (1996) e De Angelis et al. (1997), nota-
se no presente estudo que mais vortices na fase liquida sd@o encontrados quanto maior for o
nimero de Reynolds da fase gasosa. Dessa forma, maior tensdo de cisalhamento causado pelo

ar na interface liquido-gas acarreta maior turbuléncia préxima a interface na fase liquida.

A fim de identificar com mais clareza a turbuléncia que ocorre abaixo da interface para o
Caso 1, com ondas, uma discussdo detalhada se inicia a partir da Figura 4.20. Esta figura

mostra para o Caso 1 uma isosuperficie da velocidade vertical na fase liquida gerada para o
tempo adimensional ¢* igual a 60. Este tempo adimensional foi escolhido, pois servird para

acompanhamento do desenvolvimento da turbuléncia e posterior andlise da transferéncia de
massa na fase liquida associada com a presenca de vortices turbulentos nesta mesma fase. A
cor clara mostra locais com velocidade vertical negativa, enquanto a cor escura mostra locais
com velocidade positiva. Quando o escoamento torna-se dominado por ondas, a distribuicao
de velocidade vertical no liquido torna-se alinhada com as ondas (LIN et al., 2008). Nota-se
que na crista da onda ocorre uma regido de mudanca de direcdo da velocidade vertical, assim

regides de velocidade vertical positiva e negativa surgem nesta regiao.
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(a) Caso 1

(c) Caso 3
Figura 4.19 - Isosuperficie instantanea do critério Q na fase liquida préxima a interface no

tempo adimensional de 160.

Figura 4.20 - Representacdo da isosuperficie de velocidade vertical na dgua para o tempo

adimensional de 60.
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Para investigar com mais detalhes os vortices que se formam na superficie liquida na presenca
de ondas, a Figura 4.21 mostra o campo de velocidade em um plano transversal situado no

meio do dominio computacional (x =4h) e a posi¢do correspondente da superficie livre nos

tempos adimensionais (a) " =59,88, (b) " =59,95, (¢) " =60,02, (d) " =60,08, (e)
t"=60,15 até (f) 1" =60,22. As figuras com nomenclatura letra.l, coluna da esquerda,

fazem referéncia a configuracdo da onda no tempo adimensional de andlise. As figuras com
nomenclatura letra.2, coluna da direita, fazem referéncia a configuragido do plano transversal
ao escoamento e o surgimento de estruturas em forma de cogumelos, que aparecem proximas

a interface liquido-gas do lado do liquido, no tempo de andlise.

A primeira andlise estd relacionada a configuracdo da interface com a presenga de ondas,
Caso 1, onde o escoamento estd da esquerda para a direita e as figuras a seguir serdao
analisadas em conjunto: Figuras 4.21 (a.l) e (a.2), (b.1) e (b.2), (c.1) e (c.2), (d.1) e (d.2),
(e.1) e (e.2) até (f.1) e (f.2), ou seja, a configuracdo temporal da interface com a formacao da
estrutura em forma de cogumelo. Assim, na Figura (a.1) escolheu-se localizar o plano
transversal (a.2) em uma regido atrds da crista da onda proxima a uma regido de vale. As
estruturas do tipo cogumelo tem origem em regides concavas, ou seja, sob uma crista, onde
existe uma regido ascendente e descendente de fluido. Nesta primeira figura nao é possivel
verificar no plano transversal a presenca do vortice em forma de cogumelo, fato que ja era
esperado. A onda vai se propagando nas Figuras 4.21 (b.1) e (c.1) e pode-se perceber nas
Figuras 4.21 (b.2) e (c.2) que a partir de (c.2) a estrutura em forma de cogumelo comeca a
aparecer, momento em que a crista da onda comeca a se aproximar do plano transversal
escolhido. Nas Figuras 4.21 (d.1) e (e.1) é o momento em que o plano estd localizado
aproximadamente na crista da onda. Assim, nota-se o aparecimento da estrutura em forma de
cogumelo em (d.2) e (e.2) no plano transversal ao escoamento escolhido. Em um tempo mais
avang¢ado, quando a crista da onda passa pelo plano escolhido, tem-se novamente uma regiao
de vale na Figura 4.21 (f.1) e a estrutura em forma de cogumelo torna-se menos evidente,
Figura 4.21 (f.2). E possivel notar, a partir dos vetores, que os vértices se formam a partir de
regides de alta velocidade do fluido seguidos de uma regido de baixa velocidade do fluido,

formando uma recirculagao.
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f.1 f.2
Figura 4.21 - Acompanhamento temporal das estruturas do tipo cogumelo em um plano
transversal a direcdo principal do escoamento (letra.2) a partir da configuracdo instantanea da

interface (letra.1) nos tempos adimensionais de: (a) 7" =59,88, (b) " =59,95, (c)
" =60,02, (d) " =60,08, (¢) " =60,15 até (f) 1" =60,22.
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A Figura 4.22 foi gerada a fim de mostrar os vortices em forma de grampo de cabelo em um
plano longitudinal e um plano transversal ao escoamento. Os tempos e as configuracdes da
superficie sdo as mesmas apresentadas na Figura 4.21. As figuras com nomenclatura letra.1,
coluna da esquerda, mostram os voértices transversais ao escoamento, em particular um vortice
em forma de grampo de cabelo no plano longitudinal ao escoamento. A regido escolhida para
zoom, em todos os tempos, € mostrada no retingulo pontilhado na Figura 4.21 (f.1). As
figuras com nomenclatura letra.2, coluna da direita, mostram a configuracdo do vortice em

forma de grampo de cabelo no plano transversal ao escoamento.

Percebe-se nas Figuras 4.22 (a.1) a (f.1), a partir de um zoom dado em uma regido cortada
pelo plano transversal escolhido, a presenca de vortices longitudinais e de um vértice em
forma de grampo de cabelo, como visto no estudo numérico de Komori et al. (2010). Assim
como em regido de parede, surgem na fase liquida, estruturas primdrias em forma de
filamentos que vao se deformando em ondulagdes transversais logo apds a passagem de uma
onda. Ainda em relacdo a estas figuras e fazendo um paralelo com a Figura 4.20, nota-se que
o vortice possui seu "corpo" empurrado pelo campo de velocidade saindo de uma posicao

obliqua para uma posi¢do quase que vertical conforme a onda vai se propagando.

As Figuras 4.22 (a.2) a (f.2) trazem uma associagdo entre as estruturas em forma de cogumelo
com os vortices em forma de grampo de cabelo contra-rotativos no plano transversal,
mostrando que a geracdo de vortices turbulentos € tridimensional e afetado pelo movimento

oscilatério da superficie.

A fim de verificar a evolucao da turbuléncia com o tempo, o plano transversal ao escoamento

continuou sendo monitorado para os tempos seguintes e a Figura 4.23 foi gerada para: (a)
t"=80, (b) " =100, (¢) t* =120, (d) " =130 e " =160 . Conforme o escoamento na fase

liquida vai ficando mais turbulento percebe-se que o escoamento fica menos organizado
proximo a interface liquido-gds e passa a ndo ser possivel, com tanta facilidade, identificar
individualmente a presenca de estruturas coerentes citadas anteriormente ja que o escoamento

encontra-se bem misturado.
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f.1 f.2
Figura 4.22 - Acompanhamento temporal dos voértices do tipo grampo de cabelo em um plano
transversal (letra.1) e longitudinal ao escoamento (letra.2) a partir da configuracado instantanea

da interface nos tempos adimensionais de: (a) " =59,88, (b) 1™ =59,95, (c) t" =60,02, (d)

t"=60,08, (¢) 1" =60,15 até (f) " =60,22.
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(c) 1" =120 (d) " =130

(e) 1" =140
Figura 4.23 - Acompanhamento temporal dos vortices transversais nos tempos adimensionais
de: (a) 1" =80, (b) " =100, (c) " =120, (d) " =130, (e) t* =160.

4.5 ESTUDO DA TRANSFERENCIA DE MASSA PARA TRES NUMEROS DE
REYNOLDS ESTUDADOS

A transferéncia de massa da concentragdo de um composto da fase liquida para a fase gasosa
¢ calculada para os trés casos de estudados, desde uma superficie com ondas (Caso 1), uma
superficie com pequenas ondulacdes (Caso 2) até uma superficie plana (Caso 3). O tempo
adimensional escolhido para o inicio do estudo da transferéncia de massa é de 47, quando as

ondas na superficie ondulada ja estavam bem desenvolvidas. Assim, este tempo corresponde

ao tempo adimensional de concentragdo ¢, igual a zero.
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Os valores dos coeficientes de transferéncia de massa, k;, ao longo do tempo, para os trés
casos estudados s@ao mostrados na Figura 4.24. k; foi calculado como mostrado na equacdo
4.1. A concentracdo no seio da fase foi definida por Magnaudet e Calmet (2006) como sendo

a concentracdo em y=0,6X2h.

O valor do coeficiente de transferéncia de massa depende da difusividade do gds na 4gua e
dos movimentos da fase liquida que afetam o gradiente de concentracdo do géis na fina
camada préxima a interface. Assim, em escoamentos turbulentos, a camada de concentracio é
muito fina e a transferéncia de massa é controlada pelos movimentos do fluido préximo a
interface. Os vortices turbulentos ajudam a diminuir a espessura da camada limite de
concentracdo. Dessa forma, aumentam o gradiente de concentracao entre a interface e o seio
da fase, fazendo com que a transferéncia de massa seja maior para nimeros de Reynolds
maiores quando comparado a um caso laminar ou com baixo Reynolds. Como o problema
modelado neste estudo trata-se de um tanque, toda a turbuléncia presente em ambas as fases
foi gerada proxima a interface e como visto nas se¢des anteriores a turbuléncia maior é a
turbuléncia gerada nas fases liquida e gasosa para a superficie com ondas quando comparada
aos demais casos. Este fato torna bastante relevante a comparacdo entre a transferéncia de

massa ocorrendo em superficies planas e onduladas.

Assim, é possivel perceber que os valores de k; mostram-se mais elevados nos casos com
ondas e ondulacdes, Caso 1 e Caso 2, respectivamente, quando comparados ao caso de uma
superficie plana, Caso 3. Embora nos Casos 1 e 2, k; se aproxime gradualmente de um
determinado valor, estabilizando a curva, para o caso com ondas na superficie os valores de k;
sdo0 sempre maiores para todos os tempos com um perfil muito mais inclinado nos tempos
iniciais, mostrando uma brusca transferéncia de massa no inicio da simulag¢do, quando a

concentracdo do composto € colocada no tanque para uma turbuléncia ji bastante

desenvolvida.

A curva de k; para o Caso 2 mostra maiores valores e também uma inclinagcdo um pouco
mais ingrime quando comparado com o Caso 3. Assim, nota-se que a curva de k; para o Caso
3 € mais suave que para os demais casos dando sinais de que a hidrodindmica do escoamento
estd tendo menos influéncia na transferéncia de massa que nos demais casos. Este
comportamento se assemelha ao comportamento da curva de k; apresentado no estudo de

Komori et al. (2010) considerando uma superficie indeformavel, com valores mais baixos ao
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longo do tempo para intensidade da turbuléncia e coeficiente de transferéncia de massa da

fase liquida k;.

Caso 1

Figura 4.24 - Coeficiente de transferéncia de massa para os trés casos de estudo.

Ao longo dos anos, modelos fisicos foram desenvolvidos (LEWIS e WHITMAN, 1924,
HIGBIE, 1935 e DANCKWERTS, 1951) para o cdlculo do coeficiente de transferéncia de
massa. Com base nestes modelos pioneiros, outros autores conseguiram estimar o valor de k;
sem precisar fazer medi¢des consideradas muito dificeis, tais como: o valor da espessura do
filme liquido ou o tempo de renovagdo da superficie. Autores como Banerjee et al. (2004),
Magneudet e Camet (2006), Turney e Banerjee (2010), Gualtieri e Doria, 2012, Turney e

Banerjee (2013), fizeram uma revisao sobre estes equacionamentos.

Proposta originalmente por Banerjee et al. (1968), a equagdo (4.5) foi escolhida para uma
andlise quantitativa do coeficiente de transferéncia de massa encontrado neste trabalho. A
equacdo € proposta para estudos onde a interface ndao possui deformacao e no presente estudo

pretende-se verificar se ela poderia ser aplicada para o caso de ondula¢des na interface.

kl=cu'Sc™"* Re;"" 4.5)

A constante ¢ € da ordem de O(1). Re, =2u’L/v e u”s@0 os nimeros de Reynolds e uma

macro escala de velocidade relacionada a turbuléncia na altura L. Magnaudet e Calmet (2006)

parametrizaram L como sendo igual a 0,44, quando a superficie livre comecga a amortecer as

flutuacdes verticais de velocidade e u” =0, 7u, .
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A partir da equagdo anterior, autores que estudam a transferéncia de massa na interface
liquido-gds em regime turbulento, constantemente tentam correlacionar os seus resultados,
experimentais ou numéricos, a expressdes que correlacionam k; com Re e Sc. Magneudet e
Calmet (2006) utilizaram a equagdo 4.5 com valor de ¢ igual a 0,31 para avaliar seus
resultados numéricos. Segundo Theofanous et al. (1976) para o seu estudo um valor 6timo

seria de 0,25.

Para o presente estudo a equacdo (4.5) foi utilizada com coeficiente ¢ igual a 0,24 para
correlacionar os valores dos coeficientes de transferéncia médios, no espago e no tempo,
simulados, com os gerados pela equagdo. O valor de 0,24 foi ajustado para atender
principalmente o Caso 3. Nao é possivel ajustar uma curva com apenas 1 ponto, mas ja era
esperado que os demais pontos ndo se encaixariam perfeitamente em cima da curva devido a

deformacao da superficie. A Figura 4.25 mostra este resultado.

Como o ajuste da curva foi feito para atender o Caso 3, com superficie plana, o ponto esta
localizado sobre a curva. Para o Caso 2, quando a superficie possui algumas ondulacdes,
mesmo que em torno de meio milimetro o ponto ja fica um pouco fora da curva, mas ainda
com boa previsdo. Para o Caso 1 com uma superficie com maiores ondulacdes percebe-se que
a equacgdo 4.5 subestima em muito o valor do coeficiente de transferéncia de massa. Dessa
forma, fica ainda mais evidente a contribuicdo da turbuléncia desenvolvida na interface, na

presenca de ondas, favorecendo a transferéncia de massa do composto entre as fases.

0,0012
] Equagdo (4.5) u
1 W Casol
0,001 ~ Caso 2
1 Caso 3
0,0008 E*
2 ]
T 0,0006 +
= ]
= 1
0,0004 +
1
0,0002 E*
o ‘
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Figura 4.25 - Comparagao da mensuracao de k; a partir da Equacao (4.5) e da simulagdo do

presente estudo.
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Analisando as Figuras 4.24 e 4.25, é possivel verificar uma afirmagdo feita por Komori
(2012), de que k; mensurado para um tanque com superficie deformével e acdo dos vortices
turbulentos da fase gasosa na interface é aproximadamente uma ordem de grandeza maior que
k; mensurado para uma superficie indeformével com condicdo artificial imposta na interface.
Verifica-se ainda que quanto maior a velocidade do vento da fase gasosa, maior serd a
deformacao da interface, com presenca de maior intensidade de turbuléncia nas fases liquida e
gasosa € aumento da transferéncia de massa da fase liquida. Este fato foi verificado por
Rashidi e Banerjee (1990), De Angelis et al. (1997), Banerjee e Macintyre (2004), Lin et al.
(2008), Komori et al. (2010), Peirson et al. (2014) e Takagaki et al. (2015).

A Figura 4.26 permite verificar o comportamento do perfil de concentracdo na presenca de
vortices longitudinais e transversais ao escoamento proximos a interface liquido-gés. A figura
mostra a distribui¢do instantdnea da concentragdo do escalar em trés planos nos tempos
adimensionais de concentragdo iguais a (a) #; =13 (1" =60) e (b) 77 =113 (" =160). As

concentracoes instantaneas estdo adimensionalizadas pela concentragao inicial e o escoamento

se desenvolve da esquerda para direita.

A primeira andlise a ser feita é que as Figuras 4.26 (a.1), (b.2) e (c.2), apresentam no plano
transversal ao escoamento estruturas na forma de cogumelos, logo abaixo da interface, onde
ocorrem elevados valores de concentragdo. Estas estruturas estdo mais evidentes para o Caso
1 e Caso 2 onde a presenga de ondas na interface favorecem a sua formacgdo. Para essa analise,
a Figura 4.27 mostra um zoom do plano transversal localizado no centro do dominio para que
se possa identificar uma estrutura na forma de cogumelo em conjunto com a distribui¢ao de
concentragdo que ocorre na presenga dela. A Figura 4.27 (a) foi gerada no #; igual a 13 para o
Caso 1 e a formacgdo dessa estrutura na fase liquida pode ser vista na sequéncia de Figuras
4.21 (a.2) a (e.2). Pode-se notar que a estrutura com alta velocidade ejeta concentragdo da
interface para o seio da fase liquida. Neste movimento, fluido do seio da fase com alta

concentracdo chega até a interface favorecendo a renovagao de fluido na area de recirculagao.
A Figura 4.27 (b) gerada para ¢, igual a 113 para o Caso 2, mostra também a formagdo dessa

estrutura auxiliando na transferéncia de massa, porém para um tempo mais avangado que no

caso anterior.
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Nao foi possivel identificar, por meio de vetores de velocidade, a formacao de estrutura em
forma de cogumelo para o Caso 3, Figura 4.26 (c.1) e (c.2), superficie plana. Apesar da fase
liquida apresentar caracteristicas de comportamento turbulento, como visto na anélise do
escoamento, torna-se evidente para o Caso 3 que o perfil de concentragdo desenvolvido se

comporta como em um escoamento em regime pouco turbulento (quase laminar), com a

concentragio se espalhando quase que em forma de laminas para ¢ igual a 13, Figura 4.26

(c.D).

As Figuras 4.26 (a.2), (b.2) e (c.2) apresentam planos de concentracdo em um tempo mais

avangado para os Casos 1, 2 e 3, respectivamente. Nestas figuras o tempo considerado foi de
t7 =113. Nota-se clara diferenga de concentracdo que ocorre no plano longitudinal para o

Caso 1 em comparacdo com os demais casos. A Figura 4.26 (a.2) mostra uma mistura maior
de concentragdo com a presenca relevante de vortices turbulentos. Para os demais casos este

fato ndo € tdo evidente.

A Figura 4.28 mostra o fluxo de massa instantneo na interface liquido-gds em ¢ igual a 113

para os trés casos de estudo. O fluxo estd adimensionalizado pela velocidade de fric¢do e pela

concentracao inicial no tanque como foi feito no estudo de Takagaki et al. (2015).

Nota-se que as escalas de cores para os trés casos sdo muito diferentes. Raias de fluxo sdo
geradas na interface devido os vértices presentes logo abaixo dela na fase liquida. Assim a
distribuicao do fluxo revela que no caso com ondas maiores, Figura 4.28 (a) raias mais
dispersas e em maior escala sdo encontradas. Em contra partida, para o Caso 3, Figura 4.28
(c) as raias de concentragdo aparecem mais organizadas e alongadas. Isso se deve ao fato de
que, neste tipo de escoamento, com superficie plana, os vértices longitudinais presentes no
escoamento logo abaixo da interface na fase liquida serem longitudinais alongados. Para o
Caso 2, Figura 4.28 (b) as raias de fluxo aparecem também dispersas como para o Caso 1,
porém com regides de fluxo mais definidas. Este fato ja era esperado, ji que, a interface
deformdvel com ondas, aumenta a turbuléncia e "quebra" dos vortices longitudianis do lado

do liquido. Esta caracteristica pode ser vista na Figura 4.19.
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(c.1) Caso 3 (c.2) Caso 3
1! =13 17 =113

s

0.0 0.3 0.5 0.8 1.0

Figura 4.26 - Distribui¢do instantanea da concentracdo do escalar nos tempos adimensionais

de (a) 13 e (b) 113 para os trés casos de estudo.
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(a) Caso 1, 1] =13 (b) Caso 2, 1, =113

Figura 4.27 - Zoom da interface liquido-géds para identificar uma estrutura na forma de
cogumelo em um plano transversal ao escoamento transportando concentragdo, para os Casos

le?2.

Na Figura 4.28 (a) € possivel perceber que os picos de concentragdo ocorrem em regioes onde
predominam as ondas capilares. Komori et al. (2010), Peirson et al. (2014) e Takagaki et al.
(2015) identificaram a regido compreendida por ondas capilares como regido de alta
vorticidade e turbuléncia que auxilia na transferéncia de massa. De fato, Macintyre (1971)
demonstrou teoricamente que além da turbuléncia na interface, a presenca de ondas capilares
ajudam na diminui¢do da camada difusiva de concentracdo aumentando a transferéncia de

massa e consequentemente o fluxo de massa nestas regides em até 3,5 vezes.

Para o Caso 2, nao foi possivel verificar a formacdo de ondas capilares, como discutido
anteriormente na andlise do escoamento. Porém, o fluxo na Figura 4.28 (b) mostra que existe,
na interface, regides isoladas com alto fluxo de concentracdo. Este fato sugere que ocorre na
interface, regides com presenca de alta vorticidade e turbuléncia, caracteristica de ondas

capilares.
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(a) Caso 1 (b) Caso 2

(c) Caso 3
Figura 4.28 - Distribuicdo do fluxo de massa turbulento da fase liquida para a fase gasosa na

interface liquido-gds para ¢ igual a 113.

4.6 INFLUENCIA DA CONSTANTE DE HENRY NA TRANSFERENCIA DE MASSA

Os compostos escolhidos para o estudo deste trabalho estdo relacionados aos encontrados nas
emissdes das estagdes de tratamento de efluentes (STUETZ E FRECHEN, 2001) e possuem
alta, moderada ou baixa volatilizacdo que influencia a transferéncia de massa do composto na
interface liquido-gds. Dessa forma, considerando as duas caracteristicas descritas, 0s
compostos escolhidos foram: sulfeto de hidrogénio, com constante de Henry igual a 8x107",

neste caso, a fase liquida € a controladora do processo de transferéncia de massa. O segundo

composto escolhido foi a amdnia, com constante de Henry em torno de 5x107™*, sendo ambas
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as fases importantes para o transporte de massa. Por tltimo, o dcido valérico foi escolhido

com constante de Henry em torno de 2x107°, sendo a fase gasosa a controladora do processo
de transferéncia de massa. Os valores das constantes de Henry foram escolhidas a partir do

estudo de Hudson e Ayoko (2008).

A influéncia da constante de Henry na transferéncia de massa entre as fases e a nitida
diferenca entre a fase gasosa ou a fase liquida controlando o processo de transferéncia de
massa € vista claramente nos perfis de concentracdo em ambas as fases na Figura 4.29. A
figura traz a concentragdo instantanea adimensionalizada pela concentracdo inicial da fase
liquida no tempo adimensional de 340. A simulagdo utilizada para verificar a influéncia da
constante de Henry na transferéncia de massa € a simulacdo do Caso 1 em que ocorre a
formacdo de ondas na interface liquido-gds. As concentragdes do composto na fase liquida e

na fase gasosa sdo representadas, respectivamente, por C; e C,, respectivamente.

Para a primeira das trés constantes de Henry analisadas, 8x107", onde a fase liquida controla
o processo transferéncia de massa, a transferéncia foi intensificada em comparacdo com os
demais casos e mostra-se mais alta que para os demais casos, como pode ser visto na Figura
4.29 (a). As figuras mostram também uma descontinuidade de concentra¢do na interface,
como ja era esperado e esta descontinuidade € proporcional a constante de equilibrio. Dessa
forma, nota-se que as concentracdes na fase gasosa para as constantes de Henry iguais a
510 e 2x107, Figuras 4.29 (b) e (c) possuem uma variacio muito grande de magnitude

quando comparados com o maior nimero de Henry estudado.

A partir dos resultados gerados, pode-se estimar o coeficiente de transferéncia de massa

global da fase liquida, K, , para os trés casos e correlaciond-los com a constante de Henry.

Para esta andlise os valores estdo organizados na Tabela 4.3 e foram correlacionados pela

equagdo /K, =1/k, +1/k K, .

Para o primeiro caso, onde K, ¢ igual 8x10™', ou seja, muito maior que K, igual a 107, o

valor de Henry critico estabelecido no estudo de Schwarzenbach et al. (2003) e Hudson e

Ayoko (2008), espera-se que K, =k, . Percebe-se neste caso, que 1/k, em relagdo a 1/ k,K,¢
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duas ordens de grandeza maior. Assim, verifica-se que o valor do coeficiente global de

transferéncia de massa, para este caso, ¢ mesmo dependente da fase liquida.
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Figura 4.29 - Perfil de concentracdo para os trés nimeros de Henry estudados, sendo (a)
K, =8x107", com a fase liquida controladora do processo, (b) K, =5x107, ambas as fases
importantes para a transferéncia de massa e (c) K, =2x107, fase gasosa mais importante

que a fase liquida na transferéncia de massa do composto. As concentragdes do composto na

fase liquida e na fase gasosa sao representadas, por C; e C,, respectivamente.
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Para o caso em que K, ¢ igual a 5x107*, ou seja, préximo ao K, critico, espera-se que

ambas as fases sejam importantes para o processo de transferéncia de massa. Nota-se neste

caso, que 1/k em relagio a 1/k, K, possuem a mesma ordem de grandeza. Assim, o

coeficiente global de transferéncia de massa da fase liquida é dependente dos dois coeficientes

locais, da fase liquida e da fase gasosa.

Para o terceiro caso analisado, onde K,, € igual 2x107°, ou seja, muito menor que o critico,
espera-se que K, =k K, . Percebe-se neste caso, que 1/k, em relagdo a 1/ k, K, € uma ordem

de grandeza menor. Assim, verifica-se que o valor do coeficiente global de transferéncia de

massa, para este caso, ¢ mais dependente da fase gasosa que da fase liquida.

Tabela 4.3 - Valores da constante de Henry correlacionados ao coeficiente de transferéncia de

massa.

K, k, k, 1/k, Vk, K, K,
8x10™" 5.32x10™* | 1.85x107 1.88x10° 6.76 5.30x107*
5%107™ 2.38x10° | 1.53x107" 4.20x10’ 1.31x10" | 1.82x107°
2x107° 6.20x10~° | 8.22x10°° 1.61x10° 6.08x10° | 1.60x107"°
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5 CONCLUSOES E RECOMENDACOES PARA TRABALHOS FUTUROS

Uma simula¢do numérica de um escoamento multifasico utilizando LES foi realizada neste
trabalho para verificar as estruturas turbulentas presentes nos dois lados da interface liquido-
gds, a configuracdo da interface e analisar a influéncia na transferéncia de massa de
compostos entre as fases. Trés configuragdes de superficies foram estudadas: uma superficie

com ondas (Re, =210, u,, =0,25m/s), uma superficie com pequenas ondulagoes
(Re*,g =86, u,, =0,1m/s) e uma superficie plana (Re*,g =43, u,, = 0,05m/s). Percebeu-se

que a variagdo da velocidade de friccdo da fase gasosa tem influéncia predominante nas
configuragdes da interface liquido-gds como discutido em Turney et al. (2005), sendo a

velocidade de fric¢ao de 0,1 m/s um valor limitrofe para a formagao de ondas na interface.

A simulacdo utilizando LES mostrou resultados bastante satisfatérios em relacdo aos
resultados de DNS do estudo de Komori et al. (2010). Simulacdes utilizando DNS sado
amplamente encontradas na literatura cientifica para estudos de escoamento multifasico. O
mesmo nao € visto em relagdo a modelagem LES o que torna o presente trabalho bastante

importante para uma aplicacdo do problema proposto.

A interface possui comportamento distinto em relagao as fases analisadas. Para a fase gasosa
ela se comporta como uma superficie sem deslizamento, com alta tensdo de cisalhamento
associada a presenca de vortices turbulentos como em regido de parede. Por outro lado, a fase
liquida, ndo mostra 0 mesmo comportamento. As estruturas turbulentas para o escoamento em
tanque sdo geradas a partir da interface, e na simulagdo com presenca de ondas, as estruturas
coerentes se mostraram em maior quantidade e menos alongadas quando comparada aos

demais casos, para ambas as fases.

A transferéncia de massa mostrou-se controlada pelos processos de explosdes turbulentas,
varreduras e ejecOes proximas a interface com presenga de vortices em forma de grampo de
cabelo e estruturas em forma de cogumelo na fase liquida. Estes processos auxiliam na
renovacdo de superficie trazendo fluido de alta concentracdo para as proximidades da
interface. Os movimentos turbulentos proximos a interface contribuem também para a

tranferéncia de massa, pois diminuem a espessura da camada de concentracdo, aumentando o
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gradiente de concentragdo. Assim, foi possivel notar que na presenga de ondas desenvolvidas
na interface, a transferéncia de massa é favorecida em relacdo a superficie com pequenas
ondulacdes ou plana. Em especial, valores elevados de fluxo de massa foram encontrados em

regides da interface liquido-gds em que prevalecem as ondas capilares.

A transferéncia de massa também foi analisada a partir de diferentes valores da constante de
Henry. Valores maiores de k; sdo encontrados para compostos odorantes como o sulfeto de
hidrogénio cuja transferéncia de massa é controlada pela fase liquida, seguido da amonia e do
acido valérico, cuja transferéncia de massa é controlada por ambas as fases e a fase gasosa,
respectivamente. O valor do coeficiente global de transferéncia de massa da fase liquida, Kj,
foi bem correlacionado com a constante de Henry, mostrando que em escoamentos
multifasicos sua mensuragdo € possivel independente do composto que se queira analisar a

transferéncia de massa.

5.1 RECOMENDACOES PARA TRABALHOS FUTUROS

Apo6s a realizagdo do presente trabalho, algumas sugestdes podem ser feitas para trabalhos

futuros. Sao elas:

(i) realizar um estudo mais detalhado de tamanho de geometria aplicado a baixos nimeros de

Reynolds, buscando assim, diminuir o custo computacional das simulagdes;

(i1) utilizar um método de ajuste de malha ao comportamento da interface, a fim de diminuir o
custo computacional de simula¢do ja que nao serd necessario um refinamento de malha tdo

detalhado na regido de amplitude que as ondas na interface podem atingir;

(iii) realizar simulagdes para velocidades de fric¢do intermedidrias as realizadas neste
trabalho, como por exemplo, 0,075 m/s e 0,15 m/s, para verificar se a transferéncia de massa
associada a variacdo do ndmero de Reynolds pode ser representada por uma curva, para

superficie deformdveis com a presenca de ondulacdes na interface.

(iv) estudar a influéncia do coeficiente de difusdo na transferéncia de massa a partir de valores

de nimero de Schmidt diferentes de uma unidade.
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(v) avaliar a influéncia da constante de Henry associada aos demais nimeros de Reynolds (86

e 43) na transferéncia de massa.
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