ESTEVAN BONADIO AUGUSTO REZENDE

MODELAGEM MATEMATICA E COMPUTACIONAL DE
CONVERSAO LAGRANGE-EULER NA SIMULACAO DE

ESCOAMENTOS BIFASICOS

&

UNIVERSIDADE FEDERAL DE UBERLANDIA
FACULDADE DE ENGENHARIA MECANICA
2023



ESTEVAN BONADIO AUGUSTO REZENDE

MODELAGEM MATEMATICA E COMPUTACIONAL DE CONVERSAO
LAGRANGE-EULER NA SIMULACAO DE ESCOAMENTOS BIFASICOS

PROJETO DE CONCLUSAO DE CURSO
apresentado ao Programa de graduacao em Engenha-
ria Aeronautica da Universidade Federal de Uberlan-

dia, como parte dos requisitos para a obtencao do ti-
tulo de BACHAREL EM ENGENHARIA AERO-
NAUTICA.

Area de concentracdo: Mecanica dos Fluidos e Si-

mulacdo Numérica.

Orientador: Prof. Dr. Jodo Marcelo Vedovotto

Uberlandia - MG
2023



Aos que estiveram ao meu lado, familia, amigos e

professores.



AGRADECIMENTOS

Dedico meus agradecimentos a aqueles que estiveram ao meu lado na faculdade, na vida e
nesse momento. A minha familia, apesar de longe, sempre perto. Aos meus amigos, que sempre
apoiaram minhas escolhas e visdes. E em especial ao Prof. Dr. Jodo Marcelo Vedovotto, Prof.
Dr. Aristeu da Silveira Neto, por me guiarem com grande conhecimento e paciéncia na drea de
Fluido Dinamica Computacional (CFD), pela oportunidade de trabalhar juntamente ao Laboratério
de Mecanica dos Fluidos (MFLab) e pela orientagdo do presente trabalho.

A Equipe de Propulsio e Tecnologia Aeroespacial (EPTA), local o qual tive primeiro con-
tato com CFD e iniciou-se tal paixdo. Agradecimento especial ao Prof. Dr. Alexandre Zuquete
Guarato, pelo apoio incondicional a equipe, possibilitando todas as conquistas da mesma e de seus
membro, dos quais sou também grato.

Agradeco aos meus avés Orides e Mdrcia pelo apoio e suporte, tanto quanto meus pais
Enoch e Paula, juntamente a minha irma Barbara e todos meus tios, tias e primos, a familia que
sempre esteve perto de mim e os quais colocaram sua fé no meu caminho trilhado.

Dedicacgdo especial aos amigos feitos nessa jornada: Meres, Enrico, Jodo Lucas, Bizinotto,
Zuquete, Zeitoum, Giovana, Lira, Tiago, Bruno, Aline, Maria, Samuel e muitos outros.

Aos professores, diretores, técnicos, reitor, equipe de limpeza, equipe de manutengao e todos
os quais fazem de seu trabalho a melhoria e manutenc¢do da Universidade Federal de Uberlandia
(UFU), em especial ao nticleo da Faculdade de Engenharia Mecanica (FEMEC). Tanto quanto
a empresa Petroleo Brasileiro S.A. (PETROBRAS), pelo apoio ndo sé6 ao meu projeto, mas ao

MFLab e todos os colegas que fiz dentro de ambos.



“Normal people ... believe that if it ain’t broke, don’t fix
it. Engineers believe that if it ain’t broke, it doesn’t have

enough features yet.”

(Scott Adams)



REZENDE, E. B. A., Modelagem matematica e computacional de conversdo Lagrange-
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RESUMO

Simula¢des computacionais de fluidos através do método de dinamica dos fluidos compu-
tacional (CFD), estdo cada vez mais implementadas em problemas industriais e de design: Asas,
escoamentos internos, tubulacdes, refrigeracio, ciclones quimicos, meteorologia e vdrias outras
areas. O presente trabalho aborda a industria petrolifera e processos de corrosdo em tubulagdes,
com o intuito de adicionar a simulacdo uma metodologia de transformacdo de particulas discre-
tas através do método de particulas discretas (DPM) lagrangianas para o referencial euleriano de
volume de fluido (VOF) do escoamento de interesse, tendo em vista, no presente trabalho, uma
interacao com fronteira imersa (IB) de uma tubulacao em cotovelo simples e escoamentos bifésico
de ar e 4gua. Com o objetivo de simplificacdo do escoamento de particulas da fase discreta e sua
eventual conversdo para a fase continua, aumentando entdo a velocidade da simulagdo em troco de
uma perda pequena em sua acurdcia enquanto tal particula se encontra distante do escoamento da
VOF e das IB presentes no dominio, quando préximo, retorna-se a ser resolvido como um escoa-
mento continuo. O projeto teve sua implementacdo no cédigo comercial MFSim com sucesso, e

resultados, em maior parte qualitativos, sd0 expostos no presente texto.

Palavras-chave: Escoamentos bifdsicos, conversdo, Lagrange-Euler, Fronteira imersa, Método de

particula discreta.
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ABSTRACT

Computational fluid dynamics (CFD) simulations are increasingly applied to industrial and
design problems, including wings, internal flows, pipelines, cooling systems, chemical cyclones,
meteorology, and various other areas. This study focuses on the petroleum industry and corrosion
processes in pipelines. The aim is to enhance the simulation by incorporating a methodology
for discrete particle transformation using the Lagrangian discrete particle method (DPM) into the
Eulerian volume of fluid (VOF) framework of the flow of interest. Specifically, the study involves
interaction with the immersed boundary (IB) of a simple elbow pipe and two-phase flows of air
and water. The goal is to simplify the particle flow from the discrete phase and eventually convert
it to the continuous phase, thereby increasing the simulation speed at the expense of a minor loss
in accuracy when the particle is far from the VOF flow and IB present in the domain. When
it approaches these boundaries, it is then converted into the VOF continuous flow. The project
was successfully implemented in the commercial code MFSim, and the results, predominantly

qualitative, are presented in this text.

Keywords: Two-phase flow, Lagrange-Euler, Conversion, Imersed Boundary, Discrete Particle
Method DPM.
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CAPITULO 1

INTRODUCAO

Atualmente as diversas industrias do mundo estdo cada vez menos utilizando a prototipa-
gem como método de design ou resolucdo de problemas em relacdo as simulagdes numéricas
(AL-SHEBEEB, 2016), o alto custo associado com os materiais, a mao de obra e instrumentacio
estdo sendo substituidos por ferramentas essas ferramentas computacionais de simulagdo, de tal
forma que € possivel predizer os movimentos das nuvens, o escoamento sobre um avido inteiro
e bombeamento de petréleo em refinarias de alto mar com profundidades além do pré-sal, com
custos muito inferiores aos associados com a prototipagem.

As melhorias em velocidade, acuricia e custo de simulacdes CFD sao distribuidas em 2
grandes vertentes, as melhorias relacionadas aos hardwares, a qual novas arquiteturas de proces-
sadores, placas de video mais potentes, placas de RAM com maior frequéncia e capacidade, o
aumento do armazenamento de discos rigidos entre outros fatores, tanto quanto as melhorias de
software e metodologias de simulacdo, métodos de inversdo de matrizes mais acurados e rapidos,
modelos de fechamento da turbuléncia com maior acurdcia e menor custo para uma familia de apli-
cagoes, paralelizacao de nuicleos na malha computacional, discretizac@o de particulas de fluido em
funcdo de seu tamanho relativo. A soma das duas vertentes € essencial para o futuro das simulagdes
de engenharia (KRAUSE, 2023; ZEIGLER et al., 2023), a qual abrange cada vez mais problemas
complexos e multi fisicos, o presente trabalho visa a implementacdo e melhoria da utilizacdo da

metodologia Lagrange-Euler dentro do c6digo MFSim.

1.1 Motivacao pelo tema

Um escoamento multifdsico no topo de torre de destilacdo, como exemplificado na Fig. 1.1,
em uma refinaria petrolifera € sujeita a corrosdo nas tubulagdes, ja que ha presenca de HCI, H,S,
CO, e seus subprodutos quimicos em altas concentracdes (MARQUES, 2022), a predicao das in-

teracoes entre os fluidos, as concentragdes dos solutos e da parede no processo corrosivo de forma



puramente analitica é impraticdvel, a prototipagem para problemas em tempo real ndo podem ser
verificados com rapidez e grandes mudancas, portanto a simulacdo numérica com sua maleabili-

dade e velocidade sdo as mais indicadas para resolucdo deste problema.

Figura 1.1: Ilustracio exemplificativa de topo de refinaria: (a) Parte da Esquemadtica de uma coluna
de destilacdo; (b) Foto de um cotovelo da tubulagdo.

Dano por Corrosao

(Primeiro Cotovelo da
Tubulacao)

Coluna de
destilacao
atmosfeérica

Fonte: Local de interesse das andlises. Adaptado de SCHEMPP et al. (2017).

Os produtos da inddstria de 6leo e géas sdo fundamentais para os setores de transporte, re-
presentando fontes essenciais de energia para as atividades didrias da populacdo e o desenvolvi-
mento industrial. Eles sdo utilizados na produ¢do de uma ampla gama de itens, como fertilizantes,
medicamentos, tintas, tecidos industriais e plasticos, obtidos a partir do refinamento de produtos
petroquimicos e seus subprodutos, como amonia e enxofre.

Entretanto, o processo de refino do petréleo € intrinsecamente arriscado. As refinarias ope-
ram em condicdes elevadas de pressdo e temperatura, conduzindo intimeras operagdes comple-
xas. Essa combinacdo de fatores expde as refinarias a diversos fendmenos corrosivos, podendo
resultar em acidentes significativos. Tais incidentes ndo apenas causam a perda de contengdo do
fluido de processo, mas também impactam trabalhadores, o meio ambiente e a economia (AL-
MOUBARAKI; OBOT, 2021).

A abordagem do presente texto tem como objetivo a melhoria do c6digo MFSim com a
implementagdo da conversdo Lagrange-Euler para essa familia de simulagdes multifdsicas. Com
o objetivo primdrio sendo a diminui¢do do poder e do tempo computacional requerido, mesmo
com uma perda de acurécia pela modelagem em DPM da parcela do fluido e ndo resolucdo dela,
mesmo que através dos modelos de fechamento, até que um gatilho seja acionado e a transformacao

Lagrange-Euler aconteca.



1.1.1 Processo de controle de Corrosdo

Segundo Ossai (2012), o processo de corrosao e desgaste estd associado a maioria das falhas
da industria petrolifera, esse fendmeno decorrente da presenga de substancias corrosivas no fluxo
das tubulag¢des metdlicas ao longo das diversas fases do processo de refino. O processo de corrosiao
devido aos contaminantes podem ocorre em qualquer tipo de unidade de destilagdo de petréleo
bruto, mas o composto processado em unidades de refino gera um ambiente ainda mais corrosivo,
pela presenca de, mas ndo exclusivo, sais inorganicos, compostos de enxofre, nitrogénio e dcidos
organicos, aumentando a taxa corrosiva em comparagao.

O funcionamento de uma refinaria come¢a no bombeamento do 6leo cru através de trocado-
res de calor para o pré-aquecimento e resfriamento da parte dos fluidos reintroduzidos depois das
torres de fracionamento de volta a mistura. Essa mistura poderd ser aquecida até aproximadamente
160°C, retirando toda a dgua e sais, dentre também outros componentes quimicos ndo especifica-
dos, essa etapa € denominada dessalgacao. Novamente a mistura € repassada por pré-aquecedores
e pelo forno atmosférico, antes de entdo ser transportado a torre de destilagao atmosférica, onde
o 6leo € entdo separado em: gases, diesel leve e diesel pesado, pela sua massa especifica baixa os
gases flotam até o primeiro cotovelo da tubulagdo que os transportaria aos condensadores, entiao
sendo finalmente separados as partes de d4gua, nafta e gases dissolvidos (AL, 2017). SCHEMPP et
al. (2017) apresenta esquemas e fluxogramas de uma refinaria completa de destilacdo, para o pre-
sente trabalho somente o dano por corrosao no cotovelo de topo de refinaria, através de mudanca
das varidveis termodinamicas local, serd avaliado para melhoria de simulagdo.

Com esses estudos e futuras adi¢des de mecanismos que contribuam a corrosdo, a simulacio
de CFD multi fisica terd possibilidade de localizar possibilidades de melhoras, tanto em um sentido
geral, para diferentes topos de refinarias, tanto quanto para a de interesse especifica da empresa
PETROBRAS.

Cada via de reducdo da corrosao apresenta varidveis de interesse, como limites de tempera-
tura e pressdo, para a redugdo do ponto de orvalho de NH4CL, por exemplo. O presente trabalho
segue como varidveis de interesse a melhor localizacdo de dreas contendo filmes de fluido, criados
através de sprays de particulas da fase liquida, e suas eventuais mudancas de propriedades locais

de transferéncia de calor, massa e velocidade.

1.2 Objetivos

O objetivo principal do trabalho € a implementac¢do, otimizacdo de parametros e das anélises
tanto quanto a valida¢do do modelo numérico-computacional para a transformacao Lagrange-Euler

de particulas, primordialmente para escoamentos bifdsicos. Resume-se os pontos elencados em:

1. Realizar uma revisdo bibliografica externa sobre implementacdes do algoritmo em cddigos,
tanto quanto uma revisao bibliografica interna de documentos do criados para uso exclusivo
do laboratério MFLab;



(a) Metodologias base implementadas no MFSim: VOF, IB, transporte lagrangiano de
particulas em DPM e transformacgdes Euler-Lagrange;

(b) Estudo do tipo de andlise a ser feita, elencar pontos a serem cumpridos e melhorias

para o usudrio final do produto;

(c) Comparagdo do produto final com outros estudos.

2. Implementacdo do algoritmo Lagrange-Euler, elencar as melhores metodologias a serem

utilizadas das ja disponiveis no MFSim e realizar o pds-processamento de simulagdes.

3. Validar se a quantidade de massa foi conservada na transformacao.

1.3 Metodologia

Para o melhor entendimento dos fendmenos envolvidos ja existentes no cédigo, e para a
implementagdo desejada, realizou-se uma revis@o bibliografica. A revisdo se estendeu para todos
os tipos de trabalhos cientificos presentes de forma publica e de forma privada dentro dos projetos
sendo realizados ou ja realizados do laboratdrio, do quais foram feitos em conjunto a PETROBRAS
e outras empresas.

O cdodigo CFD utilizado foi o MFSim, o qual surgiu no laboratério MFLab com o trabalho de
VILLAR (2007), abordando escoamentos bifdsicos e hoje em dia se estendendo para numerosas
aplicagdes envolvendo andlise de escoamentos de fluidos. O cédigo, predominantemente, esta
escrito em Fortran, C, Shell e C++, o presente trabalho abrangeu em especial as linguagens Fortran
e C.

A metodologia utilizada para implementacdo da transformacao Lagrange-Euler é da imple-
mentacdo de uma bounding box para conversdao seguindo Evrard (2019), a qual define que, caso
uma particula Lagrangiana esteja préximo de uma IB ou de uma interface gés-liquido ou liquido-

liquido, através de VOF, a particula deverd ser convertida para o referencial Euleriano.

1.4 Estrutura do trabalho

A divisdo escolhida para melhor representacdo do trabalho feito consiste em 5 capitulos. O
primeiro consiste na introduc@o ao problema e metodologia utilizada para realizagdo do mesmo,
o capitulo 2 descreve a revisdo bibliografica dos estudos publicos utilizados e as ideias gerais dos
estudos privados do laboratério. No capitulo 3, a modelagem numérica e computacional utilizada,
com énfase na conversdo Lagrange-Euler. O capitulo 4, a divisdao dos passos de simulagdo, para
melhor estruturacio possivel do caso, de forma que a simulacao final fosse bem estruturada, jun-
tamente com a validag¢do acerca do problema e seu pds-processamento. Por fim, o capitulo 5, a
conclusdo do trabalho, explicitando pontos positivos da implementagdo e pontos-chaves para me-
lhoria futura da mesma e futuras eventuais validacdes extras elencadas. O Apéndice A apresenta

os videos das simulacdes feitas.



CAPITULO I1

REVISAO BIBLIOGRAFICA

O entendimento de escoamentos multifasicos, tanto dispersos ou densos, € o principal pilar
para a implementacdo do trabalho. Por tanto, para melhor abordagem numérico computacional,
serd a parte mais detalhada no presente capitulo.

Os conceitos fundamentais, embasamento tedrico, suas caracteristicas gerais, os fendmenos

presentes e as abordagens numéricas desse tipo de escoamento serdo explicitadas a seguir.

2.1 Hipoétese do Continuo

A modelagem dos escoamentos de fluidos newtonianos é de extrema dificuldade, em es-
pecial pela caracteristica das incertezas tanto microscdpicas tanto macroscopicas ao se estudar
volumes de fluidos. Na primeira, a necessidade de se calcular a interac@o entre todas as moléculas
no meio € impraticavel pela quantidade de moléculas presentes em 1 mol de dgua, equivalente a

18 mililitros, seria necessario uma ordem de grandeza de 10%3

célculos para uma varidvel para um
volume tdo pequeno, o que € infactivel. J4 para um volume muito grande de fluido, as diferen-
cas de propriedades e outras varidveis, como velocidade, ficam sensiveis a mudanga da posicao,
em outras palavras, ndo se pode fazer uma média dessas propriedades, em um exemplo concreto,
ndo se pode calcular a temperatura do mar em todos os pontos a partir da mensura em um ponto
especifico.

A metodologia elencada para abordar esse problema € a hipétese do continuo, a qual define
que, se uma quantidade de fluido for definida por um volume maior que o livre caminho médio
das moléculas, o qual apresentard massa especifica constantes de forma estatistica, sendo esse
volume também menor que o comprimento de transformacdo viscosa e menor que um volume
suficientemente grande, o qual apresentaria valores estatisticos ndo constantes. Calcula-se entao a

massa especifica de um fluido através de:
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de forma que, dm é a massa molecular e 0¥ o volume elementar dessa parcela. White (2011)
resume a andlise com a figura Fig. 2.1, de forma que o valor da massa especifica acima de 10~ mm?
tende a se estabilizar, portanto esse valor, definido como 8¥*, é conhecido por volume-limite.
Com isso, a massa especifica passa a ser modeladas através de uma funcdo pontual e todas as

propriedades variam de forma continua no espaco.

Figura 2.1: Definicao-limite de massa especifica de um fluido continuo: massa especifica calculada
em funcdo do tamanho do volume elementar.
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Fonte: Retirado de White (2011).

Aplicagdes industriais de engenharia se encontram na faixa do continuo, ja que as dimensdes
fisicas sdo muito maiores que o espacamento molecular, o nimero de Mach é menor que 15 que
categoriza um comprimento de transformacgdo viscosa muito préximo ou menor que o livre cami-
nho médio das moléculas, portanto essa simplificacdo € condizente com as aplicacdes desejadas.

De acordo com a hipétese do continuo:
* Nao hd espacgos vazios no interior do fluido e a menor fracdo material é uma particula de

fluido;

* As propriedades, como massa especifica, velocidade e temperatura, variam de forma conti-
nua no fluido, isso acarreta em particulas suficientemente pequenas de forma que proprieda-

des do célculo diferencial € valido.

Para o intuito de escoamento multifdsicos, todas as fases sdo modeladas por meios conti-

nuos, tanto quanto podem ser modeladas por fases continuas e por fases dispersas.



2.2 Escoamentos bifasicos dispersos

Modela-se escoamentos bifdsicos, ou também multifasicos, de forma dispersa quando hd
necessidade de modelar escoamentos, por exemplo, gas-sélidos, liquido-sélidos, gés-goticulas,
liquido-goticulas ou liquido-bolha de forma ndo materialmente conexa. Santos (2019) adapta de
Sommerfeld (2017) a Tabela 2.1 de aplica¢Oes industriais.

Tabela 2.1: Alguns processos técnicos e industriais envolvendo escoamentos bifasicos dispersos.

Fase continua-dispersa Aplica¢oes

o Transporte pneumatico, separagdo de particulas em ciclones e
Gas-solido
filtros, leitos fluidizados

Liquido-sélido Transporte hidraulico, separacao liquido-sélido
Gés-goticula Secagem por atomizacao, resfriamento por aspersao
Liquido-goticula Mistura de liquidos imisciveis, extragao liquido-liquido
Liquido-bolha Colunas de bolhas, aeracdo de efluentes, flotagdo

Fonte: Santos (2019).

A aplicagdo de fase dispersa em escoamentos multifdsicos depende de varios fatores, como
descrito pelo segundo capitulo de Crowe (2011) e por Sommerfeld (2017), os quais serdo resumi-
damente explicitos a seguir. Dessa maneira, necessita-se definir alguns pardmetros e propriedades,
levando em conta também outros fendmenos, tanto como colisdo quanto coalescéncia de goticulas
e bolhas no escoamento. Como usualmente utilizado, o termo “particulas"serd utilizado para re-
ferenciar qualquer tipo de particula sélida, gotas, goticulas ou bolhas, de forma ndo especifica de

sua composicao.

2.2.1 Escoamentos dispersos: Varidveis de interesse

Em um escoamento disperso qualquer, um volume de fluido contém particulas espalhadas,

conforme a Fig. 2.2, sua fracdo volumétrica da fase dispersa € calculada através da Eq. (2.2).

N
¥ 1 &
(Xd:—:— Vn' (2.2)

Compreendendo N, como o niimero de particulas no interior de um volume de mistura ¥,
e o volume da fase dispersa ¥,. Analogamente pode ser calculada a fragdo volumétrica da fase

continua, de forma que ¥. representa este volume, através das equacoes:
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como ambas fracdes modelam o todo de um volume fixo do meio, a soma das duas fragdes ¥. e ¥;

descrevem o todo, ou, no caso de uma razdo com o volume deste meio, a unidade.

Figura 2.2: Amostra de volume de uma mistura formada por fluido e particulas.

Fonte: Adaptado de Crowe (2011).

A concentracdo do particulado € obtida através da razdo entre a quantidade da substancia de
interesse, como, por exemplo, o niimero de particulas e seu volume de amostra, descrito matema-

ticamente como:

N
n,= V_j’ (2.5)

Sommerfeld (2017) explicita que, para o cdlculo da carga mdssica de um escoamento 1), deve-se

calcular a razdo entre as vazdes mdssicas das particulas 1, € de fluido i1y

m o p,U
n="w_ _GPror_ (2.6)
iy (1—0g)pUy
de forma que, p,, € a massa especifica das particulas e p a massa especifica do fluido, as velocidades

das particulas U, e do fluido Uy sdo velocidades médias em uma dada se¢do transversal.



2.2.2  Numero de Stokes

O numero de Stokes St € uma grandeza adimensional que descreve o comportamento das
particulas em relacdo ao fluxo de fluido no qual estdo suspensas. Em outras palavras, ele é deter-
minado pela relac@o entre o tempo de resposta da particula 7, e o tempo caracteristico associado
ao fluxo do fluido 7y (CROWE, 2011).

T
St =L, 2.7)

T
O célculo do tempo de resposta da particula estd intimamente ligado ao tipo de escoamento,
especialmente ao estado da matéria que compde a fase dispersa. Porém, € possivel resolver o

tempo caracteristico do escoamento da seguinte maneira:

T = 2.8)

[}

representando o comprimento caracteristico do escoamento / e a velocidade da corrente livre U...
No entanto, caso as particulas estejam imersas em um escoamento turbulento, o tempo caracteris-
tico € associado a escala de tempo integral da turbuléncia, que € expressa em termos da energia

cinética turbulenta k e da poténcia especifica de transformacao viscosa € (SOMMERFELD, 2017).

T = (2.9)

pe

Quando St < 1, o tempo de resposta das particulas € significativamente inferior ao tempo
caracteristico do escoamento, permitindo que as particulas reajam as alteracdes de velocidade no
escoamento. Assim, as particulas acompanham as estruturas turbilhonares do escoamento. Em
contraste, quando St > 1, as particulas ndo t€ém o tempo necessdrio para reagir as variacoes de
velocidade no escoamento, resultando em trajetorias praticamente lineares através das estruturas
turbilhonares. Em conclusdo, outra situacdo possivel ocorre quando St ~ 1, resultando em um
tempo de resposta da particula aproximadamente igual ao tempo caracteristico do escoamento.
Isso leva as particulas a seguir quase completamente a trajetdria das estruturas turbilhonares.Nessa
situacdo, o deslocamento das particulas € minimamente influenciado pelo escoamento, e devido
a sua inércia, as particulas ndo conseguem acompanhar integralmente as estruturas turbilhonares
(CROWE, 2011). A Fig. 2.3 ilustra as trajetérias das particulas, considerando essas diversas pos-

sibilidades para os diferentes nimeros de Stokes.

2.2.3 Niumero de Weber e regimes densos

O numero de Weber representa fisicamente a relagdo entre os efeitos inerciais e os efeitos

gerados pela tensdo superficial nas gotas (ou bolhas), tornando-se um parametro valioso para an-
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Figura 2.3: Efeito do nimero de Stokes na dispersdo de particulas em estruturas turbilhonares.
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Fonte: Retirado de Freitas (2023), adaptado de Crowe (2011).

tecipar o resultado de um processo de colisdo. O célculo do nimero de Weber pode ser realizado

mediante a seguinte expressao:

drv?
We = % (2.10)

na Eq. (2.10), p. representa a massa especifica da fase continua, d, € o didmetro da menor gota
(ou bolha), v, , € a velocidade relativa entre as gotas (ou bolhas) envolvidas na colisdo, e 0 € a
tensdo superficial que atua sobre a gota (ou bolha) em anélise. O intuito do trabalho € explicitar
o futuro uso do numero de Weber, em especial o caso dos seus valores criticos, quando o valor
critico € atingido ha a quebra das gotas (ou bolhas) pelo grande efeito dos efeitos inerciais, para
uma melhor explicitacdo desses valores criticos de Weber, consulte Lau et al. (2014).

Uma sugestdo proposta por Crowe et al. (2011) para determinar se o escoamento deve ser
abordado como diluido ou denso € avaliar a fragdo volumétrica da fase dispersa. Como ilustrado
na Fig. 2.4, os escoamentos sdo classificados como diluidos quando a fragdo volumétrica € infe-
rior a 0,001. Para fracdes volumétricas superiores a esse valor, os escoamentos sao considerados
densos, e podem ser categorizados em dois regimes distintos: dominado por colisdo e dominado
por contato. Se as particulas se chocarem umas com as outras, mas o tempo de contato for inferior
ao intervalo de tempo entre as colisdes, o escoamento € caracterizado como dominado por colisdo.
Contudo, se as particulas mantiverem um contato constante, o escoamento é caracterizado como
dominado por contato, e os valores da fracdo volumétrica da fase dispersa sdo superiores a 0,1. Os
escoamentos densos serdo os utilizados pelo trabalho, ja que o objetivo da aplicagdo € para tais

escoamentos.
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Figura 2.4: Regimes de um escoamento de fase dispersa em termos do transporte das particulas.
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Fonte: Retirado de Freitas (2023), adaptado de Crowe (2011).

2.2.4 Tipos de acoplamento

A existéncia de diversas fases dita que elas terdo influéncia entre si, a interacdo entre elas

pode ou ndo ser modelada na totalidade em funcao da fracdo volumétrica da fase dispersa (ELGHO-

BASHI, 1994). O acoplamento de uma via acontece quando a fase continua influencia a fase dis-

persa, sem que essa fase dispersa cause influéncia na fase continua. Por outro lado, no acoplamento

de duas vias, os efeitos de uma fase sobre a outra sdo considerados de maneira mutua, mas ndo ha

influéncia das particulas entre si proprias. Ja no acoplamento de quatro vias, a influencia de todas

as partes, fase dispersa, fase continua e particulas sdo modeladas. A Fig. 2.5 exemplifica cada tipo

de acoplamento.

Figura 2.5: Diagrama esquematico dos tipos de acoplamentos entre a fases contmua e dispersa.
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Fonte: Retirado de Freitas (2023), adaptado de Santos (2019) e Elghobashi (1994).

Os diversos tipos de acoplamentos presente na literatura e no codigo sdo explicitados mas

nao influenciam na cria¢do do trabalho, pois como serd explicito nos préximos capitulos, nao se

utiliza nenhuma varidvel advinda do tipo de acoplamento escolhido no cédigo.
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2.2.5 Esquema de forcagem direta para IB

A adicdo de paredes com condicao de contorno de ndo deslizamento no dominio computaci-
onal ¢ feita através da correspondéncia da parede, no referencial Lagrangiano, e o escoamento, na
fase Euleriana. Duas malhas independentes sdo utilizadas, a malha do préprio dominio computaci-

onal e uma malha bidimensional representativa da geometria imersa, exemplificada pela Fig. 2.6.

Figura 2.6: Representagdo das malhas eulerianas e lagrangianos em um duto imerso.

Fonte: Adaptado de Santos (2019).

No cédigo MFSim a malha bidimensional € tratada a partir de malhas triangulares, a aborda-
gem utilizada pelo codigo é baseado na metodologia multi-forcagem de Wang, Fan e Luo (2008),
adaptado do método de forcagem direta (DFS) proposto por Uhlmann (2005), implementada no
MFSim através de Vedovoto, Serfaty e Neto (2015) e Melo (2007).

2.3 Abordagem numérica para escoamentos turbulentos multifasicos

Os modelos atuais de modelagem do fechamento da turbuléncia podem ser divididos em trés
classes principais, sendo eles: Simulacdo Computacional Direta (DNS), Simulacao das Grandes
Estruturas (LES) e Equacdes via Média de Boussinesq-Reynolds (RANS) ou Equacdes Transi-
entes via Média de Boussinesq-Reynolds(URANS) (NETO, 2020). As quais sdo escolhidas pela
necessidade das varidveis a serem colhidas, em funcdo das frequéncias associadas da distribui¢io
da densidade espectral de energia especifica turbulenta e quais podem ser modeladas ou calculadas
para o problema em questao.

As metodologias da classe DNS requerem malhas e passos de tempo menores que o compri-

mento e o tempo caracteristicos de Kolmogorov, “Com essa metodologia, calcula-se diretamente
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100 % da fisica do escoamento modelado."(NETO, 2020), portanto sdo extremamente pesadas
computacionalmente mas apresentam resultados com a maior acurdcia possivel em relagdo aos
escoamentos reais.

Ja os modelos LES apresentam os modelos conhecidos como modelos sub-malha, de forma

que modela-se a interacdo entre duas partes do espectro,

“Na banda de baixas frequéncias ou de baixos ndmeros de onda, todas as grandes estru-
turas turbilhonares sao calculadas diretamente, e a interacdo dessa banda das maiores
estruturas com a banda das menores estruturas € modelada com os chamados modelos
sub-malha. Quanto mais refinada for a amalha espacial e quanto menor for o passo de
tempo, mais larga se tornard a banda resolvida e menores serdo as interagdes a serem
modeladas com os chamados modelos sub-malha."(NETO, 2020),

portanto a modelagem em LES apresenta uma certa maleabilidade com o interesse de sua apli-
cacdo, pode-se modelar mais as maiores frequéncias ao invés de as calcular, portanto a demanda
computacional pode ser reduzida significativamente, apesar da perda de acurdcia. Elenca-se a com-
paracao entre DNS e LES, de forma que a dltima tende a primeira enquanto o tamanho da malha e
passo de tempo tende aos valores caracteristicos de Kolmogorov.

Por fim, as metodologias da classe RANS/URANS segundo (NETO, 2020) “Com essa me-
todologia, diz-se que calula-se pouco (...) e modela-se muito...", o que corrobora com o tipo de
filtragem feita, a média temporal, de forma que uma unica frequéncia é calculada em todo o espec-
tro de energia. Apesar dessa grande limitacdo e a necessidade de métodos numéricos robustos para
evitar a baixa taxa de convergéncia do método, o baixo custo computacional associado a andlise
ainda trds dados sobre o escoamento de grande importancia.

Entre as metodologias, existem uma gama de modelos de fechamento da turbuléncia, desde
modelos a zero equagdes de balanco como o modelo do Comprimento de Mistura de Prandtl,
até o modelo baseado nas Tensdes de Boussinesq-Reynolds, o qual apresenta 17 equacdes de
balanco completamente acopladas. No presente trabalho serd utilizado e descrito de forma mais
aprofundada a metodologia LES, enquanto os restantes modelos serdo somente explicitados. Os
modelos sdo representados pela Fig. 2.7.

Num contexto de escoamentos multifdsicos, a utilizagdo exclusiva de uma das metodologias
mencionadas anteriormente ndo ¢ adequada, uma vez que é necessario lidar com fases distintas.
Assim, surgem duas preocupagdes adicionais: o tratamento da fase dispersa do escoamento e a
forma de conectar as duas fases, considerando a possibilidade de uma fase influenciar a outra.
Nesse contexto, trés abordagens numéricas podem ser empregadas: Euler-Euler, Euler-Lagrange

e, o foco do presente trabalho, Lagrange-Euler.

2.3.1 Abordagens numéricas para escoamentos bifdsicos dispersos: Euler-Euler

Na abordagem Euler-Euler ou modelagem de dois fluidos (TFM), as duas fases do escoa-
mento apresentam o seu comportamento através de dois meios continuos interpenetrantes, dessa

forma sdo tratadas no referencial euleriano. A abordagem se ramifica para as modelagens: Vo-
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Figura 2.7: Ilustrag@o das escalas turbulentas resolvidas em cada um dos métodos de modelagem
da turbuléncia.
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Fonte: Retirado de Freitas (2023), adaptado de Hart (2016).

lume of Fluid (VOF), Level-Set Method (LSM). As quais descrevem propriedades como a massa
das particulas por unidade de seus volume sdo tratadas como propriedades continuas, enquanto a
velocidade das particulas sdo consideradas como a velocidade média ao longo de um volume de
controle ou célula computacional. Adicionalmente, a transferéncia de massa, momento ou energia
através da interface entre as fases demanda uma média sobre os volumes de controle, conforme
destacado por Sommerfeld (2017).

2.3.1.1 Metodologia de Volume de Fluido

O presente trabalho utiliza somente a metodologia VOF por requerimento de projeto e sua
aplicacdo, os demais métodos podem ser consultados de uma melhor forma através de (SOMMER-
FELD, 2017; OSHER; SETHIAN, 1988; SETHIAN; SMEREKA, 2003). Tanto quanto de forma
resumida através de (SANTOS, 2019; FREITAS, 2023).

Os métodos baseados em VOF acompanham as interfaces mdveis e registram o volume

fraciondrio de uma célula computacional preenchida com fluido, exemplificado através da Fig. 2.8.

Figura 2.8: Ilustracdo do método VOF e suas fracdes para cada célula da malha 3x3.

0.0 0.0 0.0

Fonte: Adaptado de Freitas (2023).

A metodologia VOF conserva a massa e permite alteracdes topologicas que surgem durante
a quebra e coalescéncia (SOMMERFELD, 2017). No entanto, a VOF pressupde que a coalescén-

cia ocorre sempre que bolhas ou gotas se aproximam, o que representa um desafio. Outra questio
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desafiadora na aplicacdo da metodologia VOF € a necessidade de reconstru¢ido geométrica da inter-
face para assegurar uma topologia continua. Diversos métodos para essa reconstru¢cdo de interface
sdo discutidos por Rudman (1997).

O método VOF faz uso de uma fungdo indicadora ¢ (x,y,z,7), que representa a fragdo vo-
lumétrica de fluido presente em uma posi¢ao especifica (x,y,z) no tempo ¢. Essa fungdo pode ser
interpretada como a fracdo volumétrica de uma fase, variando de zero (indicando a auséncia total
da fase em questdo) a um (indicando que o volume estd completamente preenchido pela fase de
interesse). Assume-se que a interface estd localizada em um valor diferente de zero e um. Através
da quantidade fraciondria de liquido, € possivel determinar a posi¢do e orientacdo da interface em

uma célula computacional especifica. Portanto, a funcao indicadora € descrita por:

€ €
__a__& @11
E1+& &

na expressdo, € representa a fracdo volumétrica, enquanto os indices 1, 2 e f correspondem as
fases um, dois e a fase que contém a mistura das duas fases anteriores, denominada fase fluida. O

deslocamento da fase fluida € descrito por uma equagdo de adveccgao:

Dy _ o9

o =5 Tur Vo =0. (2.12)

de forma que a densidade da fase fluida p. é definida por:

pe=9¢p1+(1—9)p2. (2.13)

Jain, Kuipers e Deen (2014) definem que o cdlculo da viscosidade média local do fluido .
seja calculada a partir de uma média harmodnica da viscosidade cinematica das fases envolvidas 1

e Uy, seguindo a expressao:

&:¢&+(1_¢>&_ (2.14)
M1

Ue J2%)

2.3.2 Abordagens numéricas para escoamentos bifdsicos dispersos: Euler-Lagrange

Para a abordagem Euler-Lagrange, a fase continua € tratada no referencial euleriano, en-
quanto que a fase dispersa € tratada no referencial lagrangiano. Existem duas grandes classes para
modelagem da fase dispersa lagrangiana, a primeira € utilizando de métodos de fronteira imersa
(IBM) e a segunda através da modelagem como pontos materiais.

A primeira classe aborda o uso da, como o nome implica, fronteira imersa (IB), assim re-

solvendo o campo do escoamento ao redor de cada particula e sua interface. Para escoamentos
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densos Kempe e Frohlich (2012), Maitri et al. (2018) explicitam que o custo computacional au-
menta drasticamente com o ndmero alto de particulas, quando utilizado o IBM, portanto € invidvel
seu uso para a presente aplicacdo.

Ja a segunda classe descreve a fase discreta a partir da aproximagao ponto-particula ou es-
feras perfeitas tanto rigidas quanto macias, o que é exemplificado pela Fig. 2.9. Em contraste a
classe de IBM, o escoamento ndo € resolvido ao redor das particulas, as particulas sdo rastreadas
no campo previamente resolvido, de forma que seu movimento é governado através da segunda lei
de Newton. Isso infere um menor custo computacional, ja que se modela as for¢as que a particula
sofre e ndo as calcula, deferindo um ganho computacional significativo em relacdo ao outro mé-
todo. Todas as interagdes dessas parcelas estdo resumidas na Fig. 2.9 seguindo Sommerfeld (2017)

e serdo demonstradas mas ndo equacionadas doravante.

Figura 2.9: Ilustracdo do método VOF.
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Fonte: Retirado de Santos (2019).

No modelo de parcela lagrangiana (LPC) as particulas computacionais representam um cérto

nimero de particulas reais, sendo assim denominadas de parcelas, para casos em que as particu-

las reais apresentam um didmetro médio varias vezes menor que o menor tamanho da malha, o

rastreamento de todas elas torna-se viavel através desse método.

Para o método da particula discreta (DPM), todas as particulas reais do sistema sdo rastre-

adas e modeladas, analogamente ao modelo LPC essas particulas sdo modeladas a partir de uma

esfera rigida, o que implica que apenas colisdes instantaneas ocorrem. Recomenda-se o uso desse
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modelo para escoamentos com fracao de volumétrica da fase dispersa € menor que 0, 1 e ndo haja
contato prolongado entre as particulas.

O método do elemento discreto (DEM) também parte do principio do rastreamento das par-
ticulas no dominio computacional. Em contraste com o método da DPM, o modelo de esfera
macia é utilizado, portanto deformadveis, o que utiliza da possibilidade de haver mais de um con-
tato para uma mesma particula. Esse postulado abre caminho para seu uso em escoamentos com
qualquer valor de fracao volumétrica da fase dispersa. Mais informacdes sobre os métodos podem
ser consultadas em Santos (2019), Norouzi (2016), Sommerfeld (2017).

2.3.2.1 Transporte de particulas lagrangianas

O presente trabalho aborda em especifico as abordagens DPM e DEM, com sua aplicac¢io
feita em DPM mas com facilidade para portacdo ou j4 direta utilizacdo da metodologia DEM, a
qual ndo serd explicitada.

A abordagem lagrangiana ponto-particula descreve que, a trajetoria de cada particula deve
ser resolvida de forma que, a partir da segunda lei de Newton, uma série de equagdes diferen-
ciais ordindrias sejam calculadas. As forcas e torques atuantes nessas particulas promovem uma
alteracdo nas velocidades lineares das mesmas, respectivamente. A forma vetorial das equagdes

advindas da segunda lei de Newton sdo:

ax,

d—t” = ii), (2.15a)
d_’ =

mpg ~Y F, (2.15b)
d&) —

L,—L=T 2.15

p dt ’ ( C)

da forma que m,, e I, s30 a massa e o momento de inércia da particula, X, € a posic@o da particula,
e iip, e @, sdo as velocidades linear e angular da particula. F representa as diferentes forcas que
podem estar atuando na particula e T corresponde ao torque. As forcas e torques comumente
presentes em escoamentos bifdsicos podem ser dividias em classes: forcas devido ao campo ou
externas, for¢as fluidodinamicas, torques fluidodinamicos e torques e forcas devido a colisdo, essa
divisdo € exemplificada através da Tabela 2.2:

A modelagem dessas forgas e torques ndo serd apresentada no presente texto, caso seja
necessario um maior detalhamento destas aplicacdes, refere-se a Santos (2019). As forgas e torques
presentes e atuantes na particula discreta ndo sdo utilizadas para o processo de conversao Lagrange-

Euler, mas sim o resultado das mesmas em meio de quantidade de movimento linear e angular, o
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Tabela 2.2: Exemplos das principais forgas e torques atuantes em um escoamento bifasico.

Classe Exemplos

Forgas de campo Forga Peso, forca empuxo, for¢a eletromagnética

Forca de arrasto, for¢a de sustentac@o devido ao cisalhamento (Saffman),
o forca de sustentacao devido a rotacao (efeito Magnus), for¢a devido ao
Forgas fluidodinamicas
gradiente de pressdo, forca devido a massa adicionada forca devido a

colisdo e forca de Basset

Torque Torque advindo das interagdes viscosas entre parede e escoamento

Fonte: Santos (2019).

qual € somente traduzido ao referencial Euleriano sem a necessidade de uma nova interacao do

calculo das mesmas.

2.3.3 Abordagens numéricas para escoamentos bifdsicos dispersos: Lagrange-Euler

A presencga de duas fases no escoamento apresenta significativos desafios para sua modela-
gem, como explicito anteriormente, a simplificacdo dos particulados a partir da fase lagrangiana
apresenta uma diminui¢do do tempo computacional necessario para a simulacdo, apesar das restri-
¢oes e perdas de acurdcia. Préximo de paredes ou das préprias fases continuas, a transferéncia de
massa e de calor se tornam problemas de grande importancia, a presenca ou nao desses filmes de
fluido mudam esses pardmetros drasticamente, portanto a reduciao da acurdcia nesse contexto se
torna detrimental, portanto, a conversdo dessas particula para o referencial euleriano € necessario.

Abordagens para utilizacdo dessa conversao serdo explicitos neste subcapitulo.

2.3.3.1 Metodologia da conversdo

Para que ocorra a conversao entre os referenciais, elenca-se inicialmente as propriedades das
quais se deseja conservar na conversio. Parte-se do principio que, de forma andloga a8 DPM, deve
haver invariancia da quantidade de massa, da quantidade de movimento linear e de movimento na
conversao, portanto serdo as variaveis de interesse.

Para que haja conversiao, deverd também existir um gatilho para que ela ocorra, de forma que
a particula lagrangiana exista em locais do escoamento dos quais ndo haja detrimento em fungio
da perda de acuricia, mas, onde hd necessidade dessa acuricia, ela esteja presente no referencial
euleriano, dessa forma van Wachem et al. (2019) elenca o uso de uma func¢do coloracio, a qual
serd utilizada no presente trabalho, analogamente a referéncia, ao invés de fracdo volumétrica da

fase dispersa para evitar possiveis confusdes de nomenclatura. Os locais de interesse sdo definidos
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como a fronteira de qualquer condi¢ao de contorno de IB e locais com existéncia de VOF, ou

funcdo coloracdo diferente de zero, como exemplificado pela Fig. 2.10.

Figura 2.10: Representacao do gatilho em fung¢do da distancia entre a particula e a VOF.

Ax
8rdnt Caist—

X
Orgnt fn‘isx?

Nao ocorre conversao Ocorre conversao

2.3.3.2 Filtragem das varidveis

Um simples algoritmo pode ser inferido das condi¢des citadas, apesar disso ainda necessita-
se definir um valor de distancia entre a DPM e os locais de interesse para que haja conversao dessa
particula, de forma que ela ndo esteja tdo distante e também ndo esteja imersa ou em contato direto
com os locais. van Wachem et al. (2019) descreve um filtro denominado 8 o qual descreve uma
distancia, entre o centro da particula lagrangiana e a casca e uma esfera, dessa forma pode-se usar
a fun¢do coloracdo dentro desse dominio, para identificar a existéncia de IB ou VOF. Também ¢é
citado que a escolha dessa distancia € um problema complexo, nota-se pela Fig. 2.11 que o erro
de integracdo da fung¢do de filtro no volume de malha diminui com o aumento do tamanho desse
filtro. Normalmente para andlises lagrangianas o filtro € criado a partir de uma funcio gaussiana
(MAXEY et al., 1997, CAPECELATRO; DESJARDINS, 2013), mas van Wachem et al. (2019)

adota uma funcdo Wendland, pela sua eficiéncia computacional, com extensio radial §:

WX (dx+1)(1—x)* if 0<x<1
Z) = 2.16
g (6) { 0 if x>1 (210

o filtro € utilizado para haver consisténcia na conservacdo de massa e quantidade de movimento
linear local. Pela j& presenca desse processo de filtragem o cdlculo do raio do kernel é definido

por:
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8 = fourd: @17

com f.y; sendo um fator de multiplicacdo ja definido no c6digo MFSim, no presente texto sendo
igual a 1,5 e 0 mesmo valor adotado por Capecelatro e Desjardins (2013). Enquanto o r; € o raio da
particula lagrangiana. Dessa forma, elenca-se que, se a particula lagrangiana apresentar um raio
maior que um terco do tamanho caracteristico do menor volume da malha, o erro da integracdo
sempre apresentard valores pequenos, em funcio da Fig. 2.11. Como a atual aplicac¢do prevé o uso

de particulas discretas maiores que o volume da menor célula, a andlise apresentard baixos erros.

Figura 2.11: Erro maximo para o cédlculo da média de volume finito do valor da célula, em funcio
de 20/Ax e ny, o nimero de pontos de integragdo em cada direcdo. Através da metodologia de
midpoint integration.
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Fonte: Adaptado de van Wachem et al. (2019).

2.3.3.3 Distancia para conversao

Com o pré-processamento das informacdes necessarias para a conversdo, o ultimo fator
necessdrio € a distancia a qual as particulas irdo se converter do referencial Lagrangiano para o
Euleriano. O trabalho de van Wachem et al. (2019) propde utilizar o a seguinte equagdo para a

distancia de conversao:
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3/3
| x4 —xr ||> 5+Tfo, (2.18)

a qual propde x; sendo o centro de massa da particula e xr o centro de todas os volumes de malha
eulerianas com a fungdo coloracgao diferente de zero.

A implicagado dessa equacdo € de que, quando uma particula lagrangiana estd a uma distancia
menor que a soma entre o raio do filtro e o tamanho caracteristico do menor volume da malha

multiplicado por um fator constante, essa célula poderd ser convertida.

2.3.3.4 Conversdo

Caso todos os gatilhos sejam positivos, o algoritmo para a conversao Lagrange-Euler, adap-
tando de van Wachem et al. (2019), seguird os seguintes passos:

1. A funcdo coloracio devera ser atualizada com a contribui¢ao da particula de fluido.
2. A particula é removida do referencial lagrangiano.

3. A contribuicdo em fracdo de volume da particula lagrangiana é removida do referencial
euleriano. Para estabilidade numérica, a “antiga’ fracdo de volume ¢ atualizada no seu

campo, através da remocao de sua contribui¢do no local.

4. A contribui¢do de momento linear da particula € transferida ao referencial euleriano, através

da atualizacao do campo de velocidade seguindo:

Pctti + PpYiltp
1 —%)pe+ %Py’

(2.19)

Ujnew = (

Da equagdo presente no item 4, t€ém-se que para a célula de nimero i, a letra y é a fun-
¢do coloragdo, da qual advém da integral da funcdo filtro em todas as células no volume total K

normalizado pelo volume da célula computacional K:

Y= VLK///KX(xiJ)dxi, (2.20)

o que finaliza a metodologia de conversao Lagrange-Euler, apesar dessa metodologia sé explicitar
a conversao utilizando a fung¢ado coloracdo sem IB, a metodologia é facilmente portada com a tinica
diferenca sendo a prépria fun¢do coloracao, a qual devera indicar a presenca da parede. Assim
elenca que, a presenga da parede podera ser indicada através de uma nova fungdo coloragdo yy, a
qual adquire o valor nulo quando ha a presenca de uma IB, assim podendo modificar a Eq. (2.18)
para a distancia entre x; € uma nova variavel xy da qual representa o centro de todos os volumes
de malha euleriana com a fun¢do coloragdo igual ao valor representativo da presenca de uma IB,

numericamente avaliado através de um valor menor ou igual a J < 107°.
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Figura 2.12: Representacdo do gatilho em fun¢do da distincia entre a particula e a IB.
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24 MFSim

A presente estrutura de desenvolvimento computacional utilizada ¢ o MFSim, um software
desenvolvido pelo Laboratério de Mecanica dos Fluidos da Universidade Federal de Uberlandia,
Brasil. Essa plataforma iniciou o seu desenvolvimento em meados de 2007 através da tese de
Doutorado de VILLAR (2007), a qual vem continuamente sendo desenvolvido através dos anos,
se tornando um c6digo multi-disciplinar. Presentemente, essa plataforma permite aplicacdes de
simulagdes 3D de problemas envolvendo, mas ndo sé restrito a: Escoamentos turbulentos (VE-
DOVOTO; SERFATY; NETO, 2015; DAMASCENO; VEDOVOTO; SILVEIRA-NETO, 2015),
interagdo fluido-estrutura (FSI) (NETO et al., 2019; SOUZA et al., 2022; STIVAL et al., 2022),
escoamentos multifasicos (PIVELLO et al., 2014; BARBI et al., 2018; PINHEIRO ef al., 2019;
PINHEIRO et al., 2021), escoamentos gas-solido e gas-liquido (SANTOS, 2019), escoamentos
reativos (DAMASCENO; SANTOS; VEDOVOTO, 2018a; CASTRO et al., 2021) e também apre-
senta modelagens do fechamento da turbuléncia com metodologias LES para escoamentos isotré-
picos e anisotropicos. Recentemente o cédigo MFSim foi utilizado para a avaliagdo das operacdes
de descarte de solugdes hipersalinas, sendo essencial o uso das regulamentacOes ambientais locais
para minimizar o impacto nos ecossistemas marinhos (MOTA; VEDOVOTTO; ARISTEU, 2023).

A partir da base de dados ja presente no cddigo, nas teses, nas dissertagdes e nos trabalho,
criados dentro do MFLab, as simulacOes serdo feitas e expostas, de forma a corroborar a imple-

mentacao da conversdo Lagrange-Euler, tanto quanto auxiliar na evoluc¢ao do préprio MFSim.
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2.5 Fechamento do capitulo

O presente capitulo serve como introdugdo a metodologias abordadas ja no c6digo MFSim
e a conversao a ser implementada. Conceitos relacionados a escoamentos multifdsicos e em espe-
cial os escoamentos bifdsicos dispersos foram apresentados, tanto quanto as abordagens numéricas
existentes na literatura. A abordagem ponto-particula de escoamentos Euler-Lagrange e a meto-
dologia de conversdo Lagrange-Euler (van Wachem et al., 2019), com o intuito de sua inser¢ao
no cédigo MFSim, tanto quanto um melhor estudo da mesma. Explicita o uso da metodologia
DPM na fase dispersa e a possibilidade de importacio do algoritmo Lagrange-Euler para o modelo
DEM. A necessidade e implementagdo de filtros, as varidveis de importancia, os gatilhos neces-
sarios a serem implementados e a conservacdo da quantidade de momento linear sdo os pontos

chaves resumidos para possibilitar a implementacdo da conversido Lagrange-Euler.



CAPITULO III

MODELAGEM MATEMATICA E NUMERICO-COMPUTACIONAL

juntamente com a modelagem matematica da metodologia de LES com modelo de fecha-
mento de turbuléncia sub-malha dindmico de Smagorinsky adaptado por Germano (GERMANO
et al., 1991) e Lilly (LILLY, 1992), o qual ndo serd usado de forma rigorosa, mas sim como um

precedente para futuras analises que o utilizardo.

3.1 Modelagem da fase continua

A modelagem matemadtica utilizada no presente trabalho, para a fase continua do escoa-
mento, serd apresentada pelas equagdes de continuidade e as de Navier-Stokes no referencial car-
tesiano. Posteriormente, a modelagem do problema de fechamento da turbuléncia, utilizado no

presente trabalho, é descrito e detalhado.

3.1.1 Formulagao fluidodinamica

As equacgdes de Navier-Stokes acopladas a equacao da continuidade representam matemati-
camente a modelagem completa de escoamentos isotérmicos e incompressiveis, tanto para regimes
laminares como regimes turbulentos. Ao descrever essas equacdes na modelagem discreta e depois
em algoritmo computacionais, ou modelagem computacional, atribui-se o nome de DNS, o qual
requer malhas extremamente refinadas para que se possa resolver todas as estruturas turbilhonares
formadas. O alto custo computacional associado limita a praticidade da aplicacdo de tais simu-
lagdes, portanto opta-se por modelar uma banda representativa das altas frequéncias associadas a
distribui¢do de densidade espectral de energia especifica turbulenta do escoamento, utilizando de
modelos sub-malha. As equacOes da continuidade e as de Navier-Stokes cartesianas, em notacao

indicial, respectivamente sao representadas:
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d (pui) _

2 o 3.1

d (pu;) + J (puu;)  dp + 9 ou; + oj + fi (5-2)
ot dx;  Jx; 0xj H dxj  0x; ’ |

de forma que i e j = 1, 2, 3 correspondem as componentes das trés dire¢cdes coordenadas (x, y,
7), u € a velocidade instantanea do fluido, p descreve a massa especifica do fluido monofasico, p
representa a pressao local e f; sdo as for¢as externas de campo ou de superficie ndo explicitadas.
Apesar da implementacio prevista no trabalho ser suficientemente generalista para ser apli-
cével em qualquer modelo de fechamento de turbuléncia, o modelo escolhido para as implementa-
coes serd o de LES. A base de tal modelo € a separagdo em duas bandas as escalas de frequéncia a
serem analisadas, a primeira, para frequéncias baixas, que é resolvida por inteiro e a segunda, para
altas frequéncias, que ¢ modelada por modelos de sub-malha. O primeiro passo consiste na filtra-
gem das equacdes de continuidade e de Navier-Stokes, através da filtragem do sinal, representada

por (7) e a simplificagdo de escoamento incompressivel (NETO, 2020):

ou; B
a_Xi =0, 3.3)

om  o(ww;) 19p 0 {v<9“_i+a”_j)}+£ (3.4)

E 8xj N Po 8x,~ 8_xj 8_xj 8x,- Po .

3.1.2 Modelo de fechamento da turbuléncia

Seguindo a decomposi¢do do termo ndo linear u;u;, resulta-se nas Equagdes Médias de
Boussinesq-Reynolds da quantidade de movimento linear, mas, como proposto por Germano (1986),

pode-se utilizar o tensor global sub-malha para obter as seguintes equacoes:

Tij = uill; —uj Uj, 3.5)
ow  d(wmw) 19p 3 [ (dw 0% fi
§+Tj__;)_o3_)ci+8_)cj[v<8_xj+9xi)_rl]]+%' (3.6)

Boussinesq (1877) utilizando da hipétese do primeiro gradiente, o escalonamento do tensor
7;j em funcdo do gradientes do campo de velocidade, propds o seguinte modelo de fechamento das

equagoes filtradas, para o Tensor Boussinesq-Reynolds:
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P (9”_1' n %) ~ %, (3.7)

uiu. (3.8)

De forma que & € a energia cinética especifica turbulenta, o fechamento da metodologia LES
se faz da mesma forma, a partir da Hipétese de Boussinesq. Smagorinsky propos a modelagem

sub-malha através do calculo da viscosidade turbulenta da forma:

v, = (G:A)? /25, ;5. (3.9)

A equagdo acima apresenta A como o tamanho caracteristico da malha de discretizagado, Cy
¢ a Constante de Smagorinsky e 4/ 2% S_,J € o tensor taxa de deformacao. O modelo ndo se adéqua
a presenga de paredes, ja que existe um alto valor da derivada das componentes de velocidade,

elevando de forma nao fisica a viscosidade turbulenta nas camadas proximas a parede.

3.1.3 Modelo dindmico

Para mitigar o problema de inclusdo de paredes no escoamento, Germano et al. (1991)
propds utilizar um modelo de fechamento sub-malha dinamico, o qual relaciona uma funcao pro-
porcionalidade para o cdlculo da viscosidade turbulenta, através de uma segunda filtragem G de
largura A > A, comumente utilizada como o dobro do tamanho original pela comunidade cientifica.
Juntamente com a aplica¢do do Tensor de Leonard L;; e a nova Hipétese do Primeiro Gradiente

resultando em 7;; com a nova filtragem tém-se:

1 ~ = — =
Lij— §5ULU = —2¢(%,1) [(A)2 1S3 11 Sij — (A [ S | Su] : (3.10)

Lilly (1992) aborda a defini¢cdo da fun¢do ZC(?,I) através da utilizacdo do método dos
minimos quadrados aplicado a Eq. (3.10), de forma a minimizar o erro advindo do ajuste, o que

resulta no seguinte coeficiente dinamico:

_ 1 LM

o(¥,0) = (3.11)
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3.1.4 Modelo para escoamentos bifdsicos densos incompressiveis e turbulentos

Catta Preta (2023) propde um avanco do modelo de fechamento LES dinamico através de
uma tripla decomposi¢do do campo de velocidade euleriana, de forma a captar as flutua¢des cau-
sadas entre o movimento relativo de tanto a a fase continua e dispersa, tanto quanto a mudanca
da viscosidade aparente do escoamento pela inser¢do de particulas. As equacdes de balango de
massa, de o balan¢o de quantidade de movimento linear, de transporte da interface, da forca de
tensdo interfacial e o termo de arrasto generalizado e a fragdo de volume da particula serdo expli-

citos, respectivamente, mas ndo deduzidos, para isso refere-se a mesma tese.

ogk 9 r

7+$(8k;ﬁ) =50 (3.12)

J ksk = J ksk- -\ _ k9P J k,, &d d .

ot (8 p ul>+ axj (8 p ulu]) =—€& aXi + ax]' <28 ,ueijj) +Mi —us’,l“—l- (313)

8kpgi+8kf0ia

d 0

a_zﬂia_;" —0, (3.14)
d

Joi = GKa—z, (3.15)

M ==Y g(xi—x{) fai (3.16)
d

e =1-Y g(xi—x!)Vy. (3.17)
d

O superindice k representa as varidveis da fase continua, enquanto o superindice d a fase
discreta. A fragdo volumétrica da fase continua é representado por £* que é descrito pela filtragem
passa baixo da funcdo coloragdo x¥, a letra I' é um termo de balango, mais comumente conhecido
como termo fonte, que relaciona as velocidades entre os termos de velocidade das duas fases de
forma andloga a equagio da continuidade de escoamentos monofasicos. O termo p* representa a
massa especifica da fase continua filtrada usando o filtro de Favre, a p* representa a pressao modi-
ficada, a qual engloba todas as parcelas representativas de pressao do escoamento. A viscosidade

efetiva . s engloba as viscosidades turbulenta, modificada pela presenca de fase discreta e da fase
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k, enquanto a uy; € a juncdo dos componentes da média da velocidade interfacial da fase k. Os
ademais termos da equacdo do balanco de quantidade de movimento linear representas as forcas
advindas de campo ou externas. O termo Ml.d € o termo do arrasto generalizado da particula.
Elenca-se que, apesar da utilizacdao deste modelo de fechamento da turbuléncia no presente
trabalho, a associacdo com os demais modelos e metodologias do cédigo trazem mudangas em
certos termos, para devidas aplicagdes, portanto sé explicita-se o modelo base da turbuléncia e ndo

suas interacOes com as demais parcelas do cédigo.

3.1.5 Tratamento da fase Euleriana com presenca de IB

Uhlmann (2005) propde a a criagdo da metodologia de DFS a partir da imposi¢do de forgas
no dominio euleriano provenientes da velocidade da fronteira imersa. A partir da avaliacdo em

pontos lagrangianos elenca-se as forcas calculadas nestes pontos:

F=2PY | pus. (3.18)
Jt
o apUin ap d aU; an
RHS; = —an a_X, - X, [ (an + x| (3.19)

As componentes da forca, da velocidade do campo do escoamento e da posicdo avaliadas na
malha lagrangiana sdo referenciadas pelas letras maidsculas, respectivamente, F;, U; e X;. As res-
pectivas letras mindsculas representam as mesmas varidveis no referencial euleriano. A descricdo
da discretizagdo das equacdes para o modelo de volumes finitos podera ser consultada através de
Vedovoto, Serfaty e Neto (2015).

A metodologia da multi-forcagem direta utiliza da discretizacdo das equacdes da DFS em
funcdo de um critério de parada. No ambiente MFSim esse critério baseia-se na convergéncia da
nova velocidade para um valor de erro baseado em residuo minimo pré definido, o qual devera
convergir para todo passo de tempo. A modelagem a partir da metodologia iterativa aumenta a

precisdo dos calculos obtidos pelo modelo DFS padrao.

3.2 Modelagem matematica da fase dispersa

Dentro do ambiente MFSIM, e por consequente no presente trabalho, a fase dispersa ¢ tra-
tada no referencial lagrangiano. As particulas dispostas no escoamento gas-liquido tera seu mo-
vimento descrito pela segunda lei de Newton seguindo a metodologia ponto-particula de DPM

esféricas.

di,
5, (3.20)
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A Eq. (3.21) apresenta todas as forcas aplicdveis a particula discreta, nota-se também que,
no ambiente MFSim, o usudrio podera escolher quais forgas serdo calculadas e quais poderdo ser
negligenciadas, em funcdo da modelagem e suas simplificacdes. O resumo de todas as forcas sdo
descritas na Subsecao 2.3.2. O presente texto utiliza todas as forcas descritas por Santos (2019).

Santos (2019) também explicita que para o uso de um acoplamento através de 2 vias, utili-
zadas neste trabalho, necessitam do calculo de um termo que avalie a influéncia do transporte das
particulas no escoamento. O termo € adicionada como uma for¢a nas equagdes de quantidade de

movimento linear da fase continua, a qual é calculada através de:

" 1 & diip, P
Jup=—— mn[—”—g(l——>}, (3.25)
“P W Z’l Pl dr Ppn
de forma que o somatdrio engloba todas as particulas computacionais presentes dentro de um
volume de controle especificado através de ¥y c.
Para melhor abrangéncia de fendmenos dos regimes de colisdo, a modelagem matematica
para coalescéncia de gotas e bolhas € feita através do modelo adaptado de (SOMMERFELD;
BOURLOUTSKI; BR6D, 2003).
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3.3 Modelagem matematica da conversao Lagrange-Euler

O algoritmo implementado para conversao do referencial Lagrangiano para o Euleriano serd
descrito abaixo, juntamente com um fluxograma de decisdes para a conversiao ou ndo da particula.
Nota-se que, apesar do software MFSim apresentar a possibilidade de paralelizacdo de cores, o
algoritmo de conversao € disposto de forma serial, portanto, itera-se através de uma tabela hash

todas as particulas uma a uma em todo o volume da simulacao.

3.3.1 Algoritmo

Os passos do algoritmo serdo disposto em uma lista, de forma que cada passo ocorre apds o

préximo menos quando especificado a presenga de uma funcao iterativa:

1. Inicia-se o algoritmo a cada ctzg iteragdes do passo de tempo da simulacdo, a qual é uma
varidvel definida pelo usudrio, dessa forma é possivel reduzir o nimero de vezes que o
codigo ird realizar a checagem dos gatilhos, reduzindo entio a exigéncia computacional,
mas podendo acarretar em conversdes atrasadas e problemas procedurais pela imersao dessas

particulas no escoamento continuo.

2. Ao inicializar o algoritmo, € chamada um func@o iterativa linear com n, passos, a qual, em
cada passo, apontard a particula com mesma identificagdo (ID), criando entdo um vetor com
todas as varidveis de interesse: posicao indicial tridimensional, didmetro, velocidades nos

eixos cartesianos.

3. Os gatilhos entao serdo checados, o primeiro sendo a distancia entre a particula e a VOF das
malha adjacentes com valor de fun¢do coloracdo diferente de zero. Os indices do volume de
malha contendo o ponto do centro de massa da particula x4, sdo salvos. Uma nova lista €
feita e iterada através de uma busca indicial a fim de comparar todas as células do nivel mais

refinado da malha, em fungdo da sua presenga ou ndo de VOF, e a c€lula contendo x4 ,.

Ax
| X0 —xr [|> 6rgn+ Caist - (3.26)

Caso a inequagdo modificada seja satisfeita, a qual utiliza o fator de proporcao cy;s definida
pelo usudrio, a particula adquire a flag para conversio e o c6digo entdo conclui o laco de

maneira preemptiva. Reitera-se o uso de 6 numericamente igual a 1,5.

4. Caso nenhuma VOF esteja presente radialmente para satisfazer a Eq. (3.26), 0 mesmo pro-

cedimento € feito em relacdo a IB:

Ax
| Xa.n —xw |[[o> 674 n +Caist — (3.27)



31

o subindice O referencia que a busca € feita ndo de forma radial, mas sim através de uma
bounding box, um volume de controle em formato de paralelepipedo é criado, com arestas
proporcionais ao valor da parte direita da Eq. (3.27) a cada tamanho da menor célula da
malha, em respeito aos 3 eixos cartesianos. Caso exista a presenga de IB dentro da bounding
box, a particula adquire a flag para conversao e o codigo entdo conclui o laco de maneira

preemptiva.

5. Caso a particula satisfaca algum gatilho da conversao ela € pré-processada através dos filtros
de conversdo, a particula € removida do referencial Lagrangiano, as parcelas Eulerianas em
VOF sio adicionadas em cada volume de malha que continha a particula e as velocidades

locais Eulerianas sdo atualizadas para conservagdao de movimento linear total.

6. Caso a particula ndo tenha satisfeito nenhum critério para conversao, ou o item anterior tenha

sido finalizado, o valor n € atualizado e a proxima particula avaliada.

7. O algoritmo finaliza quando todas as particulas presentes no escoamento sejam iteradas.

O procedimento seguido pelo algoritmo € explicitado pela Fig. 3.1, um fluxograma repre-
sentativo do algoritmo. A conversdo Lagrange-Euler ocorre somente no nivel mais fino da malha,
pois € neste o qual reside a VOF, portanto, € de alta importancia satisfazer um critério extra de
refinamento adaptativo de malha.

O tamanho da malha mais refinada afeta diretamente a acurdcia e resolugdao da VOF apos
a conversdo, Evrard, Denner e van Wachem (2019) demonstra o impacto da utilizacdo de malhas
suficientemente pequenas para que a conversao nio acarrete em perdas expressivas de informacao.

Este fato é demosntrado de forma ilustrativa pela Fig. 3.2.

3.4 Fechamento do Capitulo

O objetivo do presente capitulo € de exprimir todas as equacdes, formulagcdes e algoritmos
utilizados. A utilizacdo do modelo de fechamento da turbuléncia segundo Catta Preta (2023), as
formulagdes necessdrias para descrever a utilizacdo da DPM segundo Santos (2019) e, por fim,
a metodologia de conversdao proposta a ser aplicada, a jun¢do de todos os pontos supracitados
apresenta a base de todas as andlises que serdo feitas, suas divisdes em problemas menores e a

eventual andlise final proposta do cotovelo da tubulagdo da refinaria.
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Figura 3.1: Fluxograma do algoritmo de conversdo Lagrange-Euler.

[EulerLagrange_Trades|

CtLE; Cdist




33

Figura 3.2: Imagens da sensibilidade da razdo entre o didmetro da particula e o tamanho da malha
computacional Sx.

I

— T

(d)s* =5

Fonte: Evrard, Denner e van Wachem (2019).



CAPITULO IV

RESULTADOS E DICUSSOES

Em funcdo da aplicacdo da metodologia em termos de c6digos no MFSim, a etapa final
da implementacdo € a préopria simulacdo de interesse e andlise dos resultados. A Subse¢do 3.3.1
detalha as necessidades e o procedimento para que haja a conversdo Lagrange-Euler dentro de um
ambiente CFD, mas ele ndo exprime a dificuldade de se utilizar ferramentas com uma gama de
aplicagdes, em outras palavras, a dificuldade associada a utilizacdo de uma ferramenta sensivel aos
inputs definidos pelo usudrio. Utilizando a analogia de George Fuechsel, “Garbage In, Garbage
Out", retira-se que para uma simulacdo em CFD, os inputs deverdo ser condizentes com a andlise,
portanto uma sequéncia de l6gica de simulacdes € elencada, assim € adicionado incrementalmente
novas andlises e modelagens, objetivando a maior acuricia da simulagdo final. Essa divisdo serd
explicita, os seu resultados demonstrados e discutidos, por fim a andlise do cotovelo da tubulacio
serd apresentada e discutida. Todas as andlises serdo feitas a partir de um escoamento gas-liquido
de ar e dgua, com propriedades usuais para condicdes normais de temperatura e pressdo (CNTP).

O anexo A apresentard os videos criados, caso o arquivo PDF nio tenha sido alterado!.

4.1 Simulacoes corroborantes

Para melhor familiarizacdo com o cédigo MFSim, o aumento da acuricia das simulacdes e
diminui¢@o do tempo computacional, uma lista de simulac¢des fora elaborada, com intuito qualita-
tivo, de forma a obter respostas fisicas consistentes de forma visual dentro de uma caixa fechada.
Trés categorias sdo elencadas, com nomes arbitrarios, das quais: What to do (WTD), What to
Check (WTC) e as simulacdes finais, as simulagdes WTD se referem ao uso do ambiente DPM,
com 9 casos, enquanto o WTC compreende as andlises utilizando VOF juntamente com DPM,
com 5 casos, sendo as simulacdes finais o objetivo do texto. A separagao de cada caso € dado pelas
tabelas 4.1 e 4.2:

I'Link dos videos associados ao trabalho: Hyperlink <Acesso em: 30 dez. 2023>



Tabela 4.1: Descricdes e objetivos das simulagdes WTD.

35

WTD Simulacio a ser feita Objetivo
) ) Compreensdo do ambiente DPM e
1 np = 1 em queda livre, malha com 1 nivel, sem malha adaptativa
inicializagdo da mesma
Adic¢do de varias DPM, compreensio
2 np = 10 em queda livre, malha com 1 nivel, sem malha adaptativa  das possiveis metodologias de insergio
de particulas
Compreensio da inicializacdo de DPM
np = 10 velocidades de queda com desvio padrio definida,
3 com velocidades diferentes através de
malha com 1 nivel, sem malha adaptativa
metodologias estatisticas
np = 1 com velocidade definida, malha com 2 niveis, sem ) ) .
4 Adigdo de 2 niveis de malha a andlise
malha adaptativa
n, = 1 com velocidade definida, malha com 3 niveis, sem ) ) .
5 Adicdo de 3 niveis de malha a andlise
malha adaptativa
6.5 np = 1 com velocidade definida, malha com 3 niveis, com Adig¢ao da malha adaptativa e investigagdo
. malha adaptativa em funcdo do gradiente de vorticidade (5) do melhor critério para refinamento
np = 1 com velocidade definida, malha com 3 niveis, com
Adicdo da malha adaptativa e investigacdo
6.a malha adaptativa em funcédo do gradiente de presenga de
do melhor critério para refinamento
particulas (a)
; np = 1 com velocidade definida, malha com 3 niveis, com Inicializacdo de simulacdo a partir de
malha adaptativa Sa, paralelizado em 4 cores paralelizacdo
g np = 10 com velocidade definida, malha com 3 niveis, com Definicdo das melhores opgdes a serem

malha adaptativa Sa, paralelizado em 4 cores

usadas para a simulagdo da fase discreta
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O conjunto WTD de simulacdes tem como principal objetivo a compreensao das ferramen-
tas associadas a DPM, tanto quanto, como adicionar a paralelizacdo de cores para aumento de
velocidade computacional, a utilizagdo da malha adaptativa, a qual, a partir de gradientes de varii-
veis definidas pelo usudrio, refina localmente a malha da simulag@o e aumenta entdo a eficiéncia
da simulacdo pela reducao do nimero de células da malha em relagdo a uma malha com todas as
células refinadas. Apesar da simulacdo completa de um cotovelo de refinaria apresentar a criagio
de particulas Lagrangianas através da conversao Euler-Lagrange, a onerosidade de simular um es-
coamento que proporciona essa conversdo apresenta um desafio, portanto optou-se pela insercao

artificial de particulas, através de coordenada fixa, plano ou volume de inser¢do.

Tabela 4.2: Descri¢des e objetivos das simulagdes WTC.

WTC Simulacio a ser feita Objetivo

Inicializag@o do caso de quebra de barragem, malha com 3 niveis, = Compreensdo do ambiente VOF e
1 com malha adaptativa a partir do gradiente de massa especifica (1), inicializacdo de um caso ja simulado

sem DPM, paralelizado em 4 cores dentro do MFLab

Primeira verificacéo do algoritmo de
Inicializac@o de uma piscina e n, = 1 para conversio, malha
2 conversdo, inicializacdo do ambiente
com 3 niveis, com malha adaptativa 1a, paralelizado em 2 cores
VOF e DPM concomitantemente

Inicializa¢do de uma piscina € n, = 10 com velocidade
definida e conversdo, malha com 3 niveis, com malha

adaptativa la

Verifica¢do do formato serial do codigo
de forma a cada particula apresentar

conversdo separadamente

Inicializa¢@o de uma piscina e n, = 40 adicionada a cada 100
passos de tempo, com velocidade definida e conversdo, malha

com 3 niveis, com malha adaptativa 1a, paralelizado em 2 cores

Verificacdo da adic¢do de particulas
posteriormente a inicializacdo da

simulagdo e sua conversao

Inicializa¢do de uma piscina € n, = 1 adicionada a cada 200
passos de tempo, com velocidade definida e conversdo, malha

com 3 niveis, com malha adaptativa la, paralelizado em 2 cores

Verificacdo da conservagdo de massa e
0 aumento do volume de VOF no

dominio

A partir do proposto para as simulacdes WTD, adiciona-se as andlises contendo a VOF
pelas simulacdes WTC. Os objetivos primordiais dessas simulacdes englobam: a utilizacdo do
ambiente de VOF, a fim de obter conversdes Lagrange-Euler sem presenca de IB, verificar se
todas as particulas, tanto inicializadas quanto adicionadas, serdo convertidas uma a uma, verificar a
conservacao de massa e o aumento do volume da VOF em fung¢do da adicao de massa no referencial
Euleriano.

Por fim as dltimas simulagdes referem a utilizagdo de uma IB simplificada de um cotovelo
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de topo simplificado, a fim de averiguar a sensibilidade dos fatores setados pelo usudrio, particu-

larmente cg;g.

4.2 Resultados das simulacoes WTD

A atual se¢@o abordard a exposi¢do dos resultados das simulacdes WTD de maneira quali-
tativa a partir do software open source ParaView, com énfase as dificuldades de implementacdo, a

validagdo qualitativa do pds-processamento dos dados e licdes gerais para a simulagdo final.

4.2.1 Simulacdo WTDI

Para melhor compreensdao do ambiente DPM do cédigo MFSim, inicializa uma singular
particula DPM de tamanho arbitrdrio em queda livre, com uma malha de 1 nivel com divisoes
arbitrdrias. Nota-se na Fig. 4.1 que a viscosidade do fluido continuo € influenciado pelo movimento
da particula, como Catta Preta (2023) exprime no seu modelo de fechamento de turbuléncia, o

movimento da particula € governada pela presenca de uma aceleraciao da gravidade adicionada.

Figura 4.1: Simulagao WTD1: Contorno volumétrico de viscosidade em ¢ =0 s (esquerda)es =1+
(direita)

— l.1e04
— 0.0001

A partir da melhor compreensdo da inser¢do de particulas no escoamento as ademais simu-

lagdes sdo feitas.

4.2.2  Simulagcdo WTD2

Utilizando um plano ortogonal a aceleracdo da gravidade 10 particulas sdo adicionas, seu

contorno volumétrico de viscosidade através da Fig. 4.2, com isso a possibilidade de insercao de
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varias particulas nas simulagdes é concretizada.

Figura 4.2: Simulacdo WTD2: Contorno volumétrico de viscosidade emr =0 s (esquerda)etr =1+
(direita)

4.2.3  Simulagdo WTD3

Para uma melhor captura da fisica envolvida para escoamentos densos, as particulas devem
ser adicionadas com velocidades diferentes, j4 que ndo necessariamente se tem um movimento
andlogo entre as particulas, os movimentos apresentam um teor cadtico, portanto as velocidades
das particulas serdo tratadas a partir de uma modelagem estatistica, a Fig. 4.3 demonstra que isso

¢ possivel através do MFSim.

Figura 4.3: Simulagdo WTD3: Contorno volumétrico de viscosidade em ¢ = 0 s (esquerda) e
t = 0,53 s (direita)
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4.2.4  Simulagdo WTD4 e WTD5

O refinamento de malha € um fator importante para qualquer simulagdo envolvendo volu-
mes finitos, em especial para andlises com modelagem LES, o maior refinamento das células dita
uma maior banda de frequéncias da densidade espectral de energia sendo calculada ao invés de
modelada, com este intuito o tratamento da malha € um ponto de alta importincia. A Fig. 4.4 e
Fig. 4.5 demonstram a importancia deste fato, a primeira no captura a esteira turbulenta criada
pela particula da melhor forma e apresenta problemas da difusdo de informacdo entre os niveis da
malha onde existe um forte gradiente dessa informacgdo, ja no segundo, a esteira é capturada de

uma melhor forma e os gradientes s@o mais suaves e bem difundidos nas interfaces entre malha.

Figura 4.4: Simulacdo WTD4: Contorno volumétrico de viscosidade em r =0 s (esquerda)etr =1+
(direita)

0.0004 0.0004

& 0.0002
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Figura 4.5: Simulacdo WTDS5: Contorno volumétrico de viscosidade em ¢ = 0 s (esquerda) e
t = 0,65 s (direita)

& 0.0004

4.2.5 Simulacdo WTD6.5 e WTD6.a

Para que ndo haja um alto refinamento, associado a aumento da demanda computacional, e
as informacdes sejam simuladas da melhor maneira possivel, adota-se o refinamento adaptativo,
o qual refina a malha em locais em que um alto gradiente de informacdo seja encontrado. Essa
informacao pode ser descrita como qualquer grandeza calculada no escoamento, a Fig. 4.6 apre-
senta refinamento de locais em que a vorticidade seja alta enquanto a Fig. 4.7 refina locais com alto
gradiente entre as fases Eulerianas e Lagrangianas. A primeira apresenta melhoria na captura da
esteira turbulenta da particula, pela presenca de vorticidade, ja a segunda acompanha o movimento

da particula pelo escoamento.
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Figura 4.6: Simulacdo WTD6.5: Contorno volumétrico de viscosidade em ¢ = 0 s (esquerda) e
t = 1 s (direita)

Figura 4.7: Simulacdo WTD6.a: Contorno volumétrico de viscosidade em t = 0 s (esquerda) e
t = 1 s (direita)

Adotando os pontos positivos de cada uma dos modelos de adaptacdo, elenca-se que a me-

lhor metodologia € a utilizagdo de ambos de forma concomitante.

4.2.6  Simulagcdo WTD7

Simula¢des em CFD apresentam uma demanda computacional alta, portanto a utiliza¢do da
paralelizagdo do processamento com a criacio de processadores com multiplos cores é essencial
para diminui¢do do tempo computacional, a Fig. 4.8 demonstra que € possivel a implementacao de
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simulacdes com DPM e paralelizacdo da computagao.

Figura 4.8: Simulagao WTD7: Contorno volumétrico de viscosidade em f =0 s (esquerda)et =1+
(direita)

| 00004

4.2.7 Simulacdo WTDS8

Utilizando de todas os pontos elencados juntamente a inicializagdo volumétrica de parti-
culas, a Fig. 4.9 demonstra que o MFSim € de fato robusto e permite simulacdes complexas das

particulas Lagrangianas.

Figura 4.9: Simulagdo WTDS: Contorno volumétrico de viscosidade com blocos de viscosidade
de acompanhamento da esteira turbulenta em t = 0 s (esquerda) e t = 1 s (direita)
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4.2.8 Conclusdo da andlises WTD

A partir da checagem de cada ponto importante elencado associado a andlise e acompanha-
mento de particulas Lagrangeanas, nota-se que um aumento do buffer layer para a malha adaptativa
foi o Unico ponto ndo abordado, mas sim adicionado as andlises futuras. As abordagens especifi-
cas necessdrias para a fase discreta sdo definidas a partir dessas anélises e entdo certificadas para

implementagao nas simulacdes WTC e finais da conversdo Lagrange-Euler proposta.

4.3 Resultados das simula¢oes WTC

A presente secio abordard os resultados obtidos da simulagdes WTC de maneira qualita-
tiva, apresentando €nfase para o pds-processamento dos dados, licoes gerais para utilizacdo da
metodologia VOF e para a simulagdo final. Todas as andlises WTC tiveram como entrada o valor

Cdist = 4.

4.3.1 Simulacdo WTCI1

Analogamente as simulagdes WTD, a utilizacdo da metodologia VOF requer certas nuances,
portanto, de forma a simular de forma condizente, um c6digo pré-pronto interior ao MFLab fora
baseado para a WTCI.

A andlise demonstrada na Fig. 4.10 apresenta uma quebra de barragem adaptada para uma
caixa fechada de 1 metro cibico, de forma que 1 quarto do volume total é disposta de dgua, a
primeira iteracdo representa o0 momento o qual a barragem desaparece. A malha adaptativa apre-
senta um refinamento para locais com alto gradiente de densidade, dessa maneira a fronteira entre
a fase gds-liquido sempre estard disposta da malha mais refinada para capturar da melhor forma o
escoamento. Como a interface da VOF esta presente sempre no nivel mais refinado, a conversao
Lagrange-Euler nao encontrard volumes nos quais a particula de interesse para conversao estarda

fora do nivel mais refinado, caso o nimero de buffer layers seja suficientemente alto.
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Figura 4.10: Simulacdo WTCI1: Contorno de superficie da funcdo coloracio e visualizacdo por
blocos da massa especifica da 4gua em t = 0 s (esquerda) e t = 2,54 s (direita)

4.3.2  Simulacdo WTC?2

A primeira simulacio apresentando a conversido Lagrange-Euler com sucesso é a WTC2,
a Fig. 4.11 demonstra o sucesso parcial da conversdo. A falta de buffer layers fez com que a
conversao nao fosse feita na totalidade do volume descrito pela particula, portanto o volume de
VOF criado feriu a conservac¢io de massa, esse fato é demonstrado através da Fig. 4.12. Fora isso,

a implementacdo da conversdo apresentou um sucesso qualitativo.

Figura 4.11: Simulacdo WTC2: Contorno de superficie da funcdo coloracdo e visualizacdo por
blocos da massa especifica da 4gua em ¢ = 0 s (esquerda), t = 0,59 s (direita) e particula adicionada
de cor branca.

—0.496
— 49001
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Figura 4.12: Simulagdo WTC2: Zoom da particula na iteracao da conversao (esquerda) e logo apds
a conversao (direita).

4.3.3  Simula¢cdo WTC3

Para a simulacdo WTC3 a tnica mudanga foi a adi¢do de mais particulas, no total 10, para
confirmar que o algoritmo de conversio abrange todas as particulas do escoamento nos lagos defi-
nidos. Pela Fig. 4.13 fica evidente que houve a conversao de todas as particulas, portanto os lagcos

internos do algoritmo foram inseridos de forma condizente.

Figura 4.13: Simulacdo WTC3: Contorno de superficie da fun¢do coloragdo e visualizagdo por
blocos da massa especifica da 4gua em ¢t = 0 s (esquerda) e t = 0, 19 s (direita) e particulas adicio-
nadas de cor branca.

1.0e+00
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4.3.4  Simulacdo WTC4

A simulacdo WTC4 apresenta a insercao de particulas também apoés a inicializagdo, em es-
pecial um valor de 100 itera¢des € definido. A presenca de varias particulas, definindo entao um
escoamento denso, € averiguada também, somente as particulas com func¢do colorag¢do presente no
seu arredor foram convertidas, mesmo que houve particulas, que logo apds a conversdo, contribui-

rdo para conversao de particulas bem acima da interface inicialmente definida na inicializagao.

Figura 4.14: Simulacio WTC4: Contorno de superficie da funcdo coloracio e visualizacdo por
blocos da massa especifica da 4gua em ¢ = 0 s (esquerda), t = 1 s (direita) e particulas adicionadas
de cor roxa.

4.3.5 Simulacdo WTCS5

Para a primeira simulacio quantitativa, WTCS5 fo1 elencada para demonstrar a conservagao
de massa na conversao Lagrange-Euler. Esferas de didmetro d,, = 0.3 m sdo adicionadas para que
ocorra uma radpida mudanga no volume. Nota-se a diferenca do nivel da dgua entre as imagens da
Fig. 4.15.



47

Figura 4.15: Simulacdo WTCS5: Contorno de superficie da funcdo coloracio e visualizacdo por
blocos da massa especifica da 4guaem ¢t = 0 s (esquerda) e t = 5 s (direita) e particulas adicionadas
de cor branca.

A integral no volume dos volumes de densidade representativas da fase continua apresentou
um aumento gradual coerente com o esperado, para a insercdo de 12 particulas pelo tempo. O valor
ndo pode ser totalmente quantificado e comparado com a inser¢do dos volumes das particulas pois
aresolucao da malha afeta o calculo diretamente. O valor esperado para o aumento total do volume
da fase continua é de V = 0,169 m> de dgua, mas através da integral definida, o valor encontrado
de adicdo foi em torno de V = 0,136 m>. Outra maneira de calcular o volume presente é a integral
volumétrica de uma faixa da funcao colorac¢do, demonstrada pela Fig. 4.16, a qual, para uma faixa
entre 0,1 e 1,0 apresenta um resultado de adi¢do total de aproximadamente V = 0, 15, nota-se que
em funcdo da drea superficial da interface gas-liquido a integral apresentard resultados diferentes,
j& que a funcdo coloragdo apresenta uma faixa de valores ao invés de valores fixos contdveis. A
sensibilidade do volume total adicionado em fun¢do do refinamento da malha adiciona erros ao
célculo da integral, a Fig. 3.2 apresenta de forma visual o impacto do baixo refinamento para

adi¢ao de VOF em uma simulagao.
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Figura 4.16: Simulacdo WTCS5: Integral da funcdo coloragdo entre valores 0,1 e 1,0 em fun¢do da
iteracdo da simulacdo.
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4.3.6 Conclusdo das andlises WTC

O proposto pelas andlises WTC fora atingido, a inser¢do da VOF em simula¢des de CFD
e da conversdo Lagrange-Euler apresentaram sucessos procedimentais e do elencado pela 4.2. A
partir da confirmac¢do da conversdo em funcdo da presenca de VOF a IB devera ser adicionada a
simulacdes e apresentar comportamento andlogo. Portanto, as dltimas simulacdes terdo énfase na

adi¢do de IB e correcdo de fendmenos ndo condizentes, as quais serdo demonstradas.

4.4 Resultados das simulacoes finais

A utilizagao de todos os pontos € feita para andlise final, o dltimo passo € a insercdo da
fronteira imersa representativa do cotovelo de topo de refinaria e averiguar se a conversao ocorre,
0s pontos positivos e negativos associados a sensibilidade das varidveis definidas pelo usudrio

dentre outros pontos que serdo elencados.

4.4.1 Adigdo de IB

Utilizando o modelo adaptado de DFS presente no MFSim, uma tubulacdo em cotovelo

€ criada e malhada utilizando o software gratis Gmsh, o tamanho dos elementos triangulares é
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calculado para que tenham o tamanho caracteristico igual ao nivel mais refinado da malha compu-
tacional euleriana.

O paralelepipedo que contém a geometria apresenta dimensdes de 1,25m, 1,25me 0,5m. O
tamanho caracteristico dos triangulos é de 0,008 m. A malha computacional apresenta dimensdes
de 2,048 m, 2,048 m e 1,024 m descritas por 32, 32 e 16 divisdes no nivel mais grosso e com
malha adaptativa disposta até 4 niveis de refinamento. As malha mais refinada apresenta tamanho
caracteristico de aresta igual a 0,008 m, o que corrobora com a dimensao da malha Lagrangiana,

exposta pela Fig. 4.17.

Figura 4.17: Malha bidimensional criada utilizando Gmsh e zoom de uma se¢do retangular plana.

o5
015 0. i

0.762

O MFSim disponibiliza a utiliza¢do o ponteiro normal dos elementos de malha da IB para
restringir o escoamento, uma andlise com esta restri¢ao foi feita para evitar o vazamento da fase

continua pela fronteira imersa.

4.4.2 Resultados

Os resultados sdo descritos através de duas principais simulagdes qualitativas, a primeira
com o escoamento restrito internamente a IB e a segunda através do escoamento livre com uma
piscina de dgua inicializada no fundo do volume computacional.

A'inser¢do das n;, = 20 particulas € feita através de um plano, com inser¢@o espacial aleatdria
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em um quadrado com concéntrico com o tubo superior a cada 1000 passos de tempo, as particulas
apresentam varia¢ao aleatoria na velocidade e apresentam didmetro de d,, = 0,045 m. A varidvel
da distancia para conversado foi definida como c;;;; = 4 para ambos 0s casos.

A Fig. 4.18 apresenta o primeiro caso, o qual obteve sucesso no algoritmo da conversao,
apesar do escoamento restrito somente ao interior IB, as particulas apresentaram conversao tanto
pela presenga de VOF quanto da IB em sua proximidade. A funcdo coloracdo escolhida para o
pos-processamento da simulacdo apresenta uma esfera maior que a particula, isso se d4 ao fato do

valor escolhido para a criacdo do video, nao influenciando a simulag¢do em si.

Figura 4.18: Simulagdo da tubulacdo simplificada com conversao para fungdo coloracao igual a
0,2emt =0s (esquerda) e r = 2,9 s (direita).

A Fig. 4.19 apresenta o segundo caso, apesar da presenga de vazamento da IB, as particulas
apresentaram conversao tanto pela presenca de VOF quanto da IB em sua proximidade, da mesma
forma que o primeiro, a fase continua do escoamento apds a conversao apresentou resultado satis-

fatério, com o despejo na piscina definida tambem sendo satisfatério visualmente.
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Figura 4.19: Simulagdo da tubulacdo simplificada com conversao para fungdo coloracao igual a
0,2emt =0s (esquerda) e r = 1,3 s (direita).

Os passos de tempo da simulagdo sdo automaticamente calculados através das condi¢des
de estabilidade de Damasceno, Santos ¢ Vedovoto (2018b), Sommerfeld (2017) e o fator definido
pelo usudrio Ccrpr (COURANT; FRIEDRICHS; LEWY, 1967). As simulacdes obtiveram um
comportamento parecido para os passos de tempo, antes das conversdes Lagrange-Euler os passos
de tempo sdo altos, avangcando rapidamente a simulagdo, apds a conversiao de qualquer particula
notou-se uma tendéncia da diminui¢c@o do passo de tempo, o que implica na necessidade de mais
iteragcdes para que uma mesma quantidade de tempo seja simulada, apesar disto uma maior acuracia

das informacdes € captada nas interfaces da IB e na presenca de VOF.

4.4.3 Sensibilidade das varidveis definidas pelo usudrio

A utiliza¢do de um valor de ¢ ;; condizente deverd ser definido pelo usuério, a importancia
desta varidvel é explicita pelas Fig. 4.21 e Fig. 4.20, dependendo do nivel de refinamento da malha
e seu tamanho caracteristico, a conversao pode ocorrer bem préximo a IB ou VOF.

A conversdo na extrema proximidade da IB nio ocorre devido ao valor de & definido, mas,
pela possibilidade da escolha do valor ct7g do usudrio, o algoritmo pode ndo ser chamado antes da
colisdo da particula Lagrangiana com a IB ou VOF. Caso o escoamento seja muito denso, o grande
numero de particulas pode gerar onerosidade no tempo computacional associado ao algoritmo
da conversdo, portanto um aumento no valor cfz g poderd reduzir este custo, em detrimento da

possibilidade da conversdo ser feita muito proxima as interfaces de interesse.
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Figura 4.20: Simulacdo da tubulacao simplificada com conversao em 2Ax para funcdo coloracdo
igual a 0,2 emt =0 s (esquerda) e t = 1,3 s (direita).

Figura 4.21: Simulagdo da tubulacdo simplificada com conversdao em 1Ax para fun¢do coloracio
igual a 0,2 emt =0 s (esquerda) e t = 1,3 s (direita).

Duas simulacdes com mesma seed do contador aleatério sdo comparadas, a primeira para

cqiss = 2 € a segunda com cy;; = 1, ambas com 6 = 1,0 de forma a analisar somente a influéncia
de cgi;. Apesar da dificuldade de capturar efeitos tridimensionais em imagens, as figuras apre-
sentam distancias visuais coerentes com o esperado, convertendo em aproximadamente 1 célula
de distancia na Fig. 4.21 e aproximadamente 2 células de distancia na Fig. 4.20. Um outro efeito
dessa escolha € a distancia para a conversdao em fun¢do da presenca de VOF, na Fig. 4.20 uma outra

particula foi convertida além das duas capturadas na Fig. 4.21.



CAPITULO V

CONCLUSOES E TRABALHOS FUTUROS

A metodologia do presente trabalho, da conversdo Lagrange-Euler proposta por van Wa-
chem et al. (2019) para escoamentos bifdsicos em um cddigo CFD com presenca de fronteira
imersa, teve implementacdo no ambiente MFSim. O algoritmo representativo da conversdo e os
resultados foram explicitos, tanto quanto as sensibilidades das varidveis que um futuro usudrio de-
verd se atentar. O modelo pretende ser implementado em pesquisas futuras da taxa de corrosao em
tubulacdes de topo de refinaria petrolifera, tanto quanto eventuais andlises de teor andlogo, com
presenca de escoamentos bifasicos e IB.

Apesar do teor qualitativo do trabalho, as andlises feitas apresentaram todos os fendomenos
esperados de um escoamento bifdsico turbulento, tanto quanto uma metodologia de implementa-
¢do, exprimindo os passos feitos entre sua concepcao e adi¢io ao codigo. Através da revisdo bibli-
ografica das ferramentas presentes no cédigo MFSim, as implementacdes da conversdo Lagrange-
Euler em outros cédigos e a influéncia de fatores dentro de escoamentos bifdsicos com IB sdo
contextualizados, o equacionamento e algoritmo teve seu passo de implementacao concluido e os
resultados qualitativo das andlises apresentados.

Analogamente aos resultados de van Wachem et al. (2019) os resultados sao representativos
dos fendbmenos fisicos intrinsecos de um escoamento turbulento, a redu¢do do tempo computa-
cional associado a utilizagdo das particulas no referencial Lagrangiano até seu local de interesse
apresenta uma melhoria do tempo de simula¢des expressiva, para simulacdes que demandam de
semanas a meses, o fato de haver essa reducao ¢ atrativo.

Contudo, o trabalho apresenta lacunas ainda a serem desenvolvidas e analisadas, como mais
andlises quantitativas das varidveis de interesse, como um estudo para confirmagdo da conservagao
do momento angular das particulas, uma compara¢do entre o modelo radial e de bounding box
para, respectivamente, a conversdo com IB e VOF, se existe possibilidade de utilizar uma cjg
que varia automaticamente com a aplicagao sem dependéncia de valor admitido pelo usuério, um

estudo para aplicacdo dessa metodologia de conversdo para modelos alternativos de DPM, VOF, IB
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ou seus andlogos como, por exemplo, DEM. Com o algoritmo aplicado e maior familiaridade com
todas as ferramentas explicitas, futuros trabalhos dentro do MFLab poderdo se basear e melhorar

neste modelo de conversao Lagrange-Euler.



APENDICE A

Caso os videos anexos estejam indisponiveis, eles também estdo disponiveis em:
https://1drv.ms/b/s!AvY SfWyO2-eRjeN8tL-0yrSLstNAbA?e=gSkSK3 <Acesso em: 30 dez. 2023>

Figura 5.1: WTD1



Figura 5.2: WTD2




Figura 5.3: WTD3
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Figura 5.4: WTD4
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Figura 5.5: WTD5
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Figura 5.6: WTD6a
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Figura 5.7: WTD65
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Figura 5.8: WTD7
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Figura 5.9: WTD8
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Figura 5.10: WTC1
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Figura 5.11: WTC2
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Figura 5.12: WTC3
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Figura 5.13: WTC4
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Figura 5.14: WTC5
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Figura 5.15: WTC6
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Figura 5.16: Simulacao final 1
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Figura 5.17: Simulacio final 2
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