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4
ANALISE NUMERICA

4.1
Objetivos

A andlise numérica foi realizada para avaliar o comportamento
do escoamento nas geometrias utilizadas no reometro, e verificar a
adequabilidade dos modelos de Maxwell, Oldroyd-B e Phan Thien-Tanner
(PTT) para descrever o comportamento mecanico da matriz de
polipropileno.

Realizou-se apenas a analise numérica para o polipropileno puro, pois
os modelos constitutivos atuais nao preveém a presenca e o comportamento
das fibras de vidro no escoamento.

A analise numérica deste tipo de escoamento é de fundamental
importancia para o conhecimento dos processos industriais de
processamento de polimeros, pois é possivel prever o escoamento e

corrigir eventuais falhas no processamento dos polimeros.

4.2
Modelagem Matematica

4.2.1
Equacoes Governantes

A solugao numérica foi obtida a partir das eqs.[4-1] e [4-2] que
descrevem as equacoes de conservacao de massa e de quantidade de

movimento, respectivamente, e sao dadas por:

V-v=0, (4-1)

0
p <8_‘t’ +v- VV) =-Vp+V-7+1n,V, (4-2)
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onde v é o vetor velocidade, p é a massa especifica do polimero, 7, é a
viscosidade do solvente (Newtoniana), p é a pressdo e 7 é a contribuicao
polimérica do tensor extra-tensao. O tensor extra-tensao ¢ determinado a
partir da equacao constitutiva, que deve ser resolvida de forma acoplada.

Trés diferentes equacoes constitutivas foram usadas para modelar
o comportamento mecanico do polipropileno, os modelos de Maxwell,
Oldroyd-B e Phan Thien-Tanner (PTT).

O modelo de Maxwell é dado pela eq.[4-3]:

T+ MY = 2D, (4-3)
onde A1 é o tempo de relaxagao do fluido e ) a viscosidade do polimero. A

derivada convectada superior de 7 é descrita pela eq.[4-4]:

0
yza—I—FVV-T—T'VV—VVT-T, (4-4)

e o tensor taxa de deformagao D é dado pela eq.[4-5]

D= %(VV + Vvh). (4-5)

A viscosidade elongacional prevista pelo modelo de Maxwell é

apresentada pela eq.[4-6], onde nota-se a existéncia de pontos singulares,

1
14+ Mé)(1 —2X€) (4-6)

O modelo de Maxwell é o modelo viscoelastico mais simples, onde

Ng = 3770(

¢é necessario um menor nimero de parametros reoldgicas do material. No
entanto é um modelo de dificil convergéncia, em especial para altos nimeros
de Deborah (De), sendo De uma grandeza adimensinal definida pela razao
entre o tempo de relaxacao (A;) do fluido e um tempo caracteristico do
escoamento. A figura 4.1 apresenta a curva da viscosidade elongacional
prevista pelo modelo de Maxwell. Observa-se que o comportamento é
qualitativamente diferente dos obtidos para o polipropileno nessa faixa de
é.

A eq.[4-7] descreve a equagao constitutiva do modelo de Oldroyd-B:

T+ )\1¥ = —770(7(1) + /\2’7(2))- (4-7)

sendo A; o tempo de relaxagao, 71y ¢ a viscosidade cisalhante, Ay o
tempo de retardo e ¥ ¢ a derivada convectada superior. O modelo de

Oldroyd-B apresenta uma convergéncia melhor em comparacao com o
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modelo de Maxwell apesar de ser necessaria a avaliagao de outros parametros
numeéricos.
A eq.[4-8] apresenta a viscosidade elongacional prevista pelo modelo

de Oldroyd-B:

1 — Agé — 2 \gé?

1— A\é—2X2¢2 (4-8)

e = 3o

onde Ay = Ay - m,/n. A viscosidade elongacional prevista é apresentada na
figura 4.2. Nota-se que um comportamento qualitativo similar é observado
aos resultados experimentais, mas os valores nao sao representativos.

A equagao constitutiva para o modelo PTT é dado por [4-9]:

exp [2(71)} 1+ A Kl — g) 71+ gyl} =2mD, (4-9)

m
onde \ é o tempo de relaxagao do fluido, € e £ sao propriedades do material
que controlam respectivamente a viscosidade cisalhante e a viscosidade
elongacional.
O modelo PTT preve uma viscosidade elongacional descrita pela
eq.[4-10]

L 1HER NN,
e = "o (1 4 ['242)(1-n)/2

(4-10)

Ja o modelo de Phan-Thien Tanner (PTT) apresenta um comportamento
diferente, onde apds um certo valor da deformacao elongacional a
viscosidade elongacional cresce continuamente como pode ser observado
na figura 4.3. Além disso, o aumento do tempo de reaxacao do material
proporciona um aumento significativo da viscosidade elongacional. Este
modelo é mais facil de obter a convergéncia do problema, no entanto mais
parametros sao necessarios para modelar o fluido analisado.

As figuras [4.1, 4.2 e 4.3] mostram que os modelos nao descrevem
claramente o comportamento da viscosidade elongacional do material.
Considerando o modelo de Maxwell e Oldroyd-B, a provavel explicacao para
este fato seria que tais modelos baseiam-se em uma viscosidade cisalhante
constante (independente da taxa de deformacao), e segundo os dados
experimentais obtidos nao € este o comportamento da viscosidade cisalhante
do fluido. A partir desses resultados resolveu-se utilizar esses mesmos
modelos de uma forma hibrida, ou seja, como os modelos consideravam uma
viscosidade constante, variou-se a vazao de entrada e consequentemente
o valor da viscosidade do modelo. Uma opc¢ao seria utilizar o modelo

de White-Metzner, que ¢ semelhante ao Oldroyd-B mas considera uma
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Figura 4.1: Viscosidade elongacional prevista pelo modelo de Maxwell.

viscosidade dependente da taxa de cisalhamento, no entanto nao foi possivel
realizar esses testes devido a problemas de convergéncia causado pelos altos

valores de numero de De que foram trabalhados.

4.2.2
Geometrias

Nas simulagoes foram consideradas duas geometrias diferentes, uma
referente ao capilar axissimétrico conico convergente e a outra referente ao
capilar semi-hiperbdlico, com Hencky strain igual a 7. A malha para as duas
geometrias é apresentada na figura 4.4. Considerando L. o comprimento do
capilar, R; o raio na entrada e R, o raio na saida tem-se que para o capilar
com geometria de entrada conica, L = 20 mm, R; = 10 mm e R, = 0,5 mm.
Para a segunda geometria referente ao Hencky strain igual a 7, tem-se L =
25 mm, R; = 10 mm e R, = 0,61 mm.
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Figura 4.2: Viscosidade elongacional prevista pelo modelo de Oldroyd-B.

4.3
Condicoes de Contorno

No programa comercial Polyflow as condigoes de contorno padrao
em cada secao do dominio sao velocidade normal e tangencial nulas, com
excecao para o eixo de simetria, quando o problema ¢ axissimétrico.

As condicoes de velocidade normal e tangencial permitem a imposigao
de velocidade normal e tangencial em cada regiao do dominio computacional
analisado, sendo v,, a componente normal e v5 a componente tangencial da
velocidade. Em modelos 3D, a velocidade tangencial nao é um escalar e sim
um vetor com duas componentes.

A condic¢ao de simetria é equivalente a imposicao de velocidade normal
e tensao tangencial nula. Em escoamentos axissimétricos o eixo de simetria
¢é automaticamente definido na posicao r = 0 pelo pré-processador Polydata
e imposta a condicao de simetria nesse contorno.

Na condicao de deslizamento na parede, uma velocidade normal nula
é imposta simultaneamente com uma das trés relagoes implementadas que
relacionam forga cisalhante e velocidade tangencial relativa. Assim o cédlculo

para a forca cisalhante pode ser descrita pela regra generalizada de Navier
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Figura 4.3: Viscosidade elongacional prevista pelo modelo PTT.

descrita pela eq.[4-11]:

fs = Fslip(vs - Uwall)a Vs — Uyall < yc/Fslip (4‘11)

onde F;, e ey, sao parametros do material, v, é a velocidade tangencial do
fluido e v, € a velocidade tangencial na parede, que por padrao assume-se
ser nula.

As condigoes de contorno impostas na simulagdo numérica foram,
vazao na entrada, simetria ao longo da linha de centro, escoamento
completamente desenvolvido na saida e condi¢ao de nao deslizamento na
parede. Para a geometria semi-hiperbdlica foi feita uma simulagao utilizando

a condicao de parede com deslizamento.

4.4
Programa Polyflow

Foi utilizado o pacote comercial Polyflow (Ansys, Inc) para
a solucao das equacoes governantes. O programa de dinamica dos
fluidos computacional (CFD) Polyflow utiliza o método dos elementos

finitos (FEM) como método de discretizagao espacial e foi desenvolvido
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Figura 4.4: Dominio computacional da geometria conica convergente e da
geometria hiperbélica.

especialmente para a simulacao de problemas envolvendo escoamentos
viscosos e viscoelasticos, que abrangem uma série de processos industriais.
A solucao das equagoes governantes é obtida utilizando o esquema de
Newton-Raphson onde é resolvida um sistema de equacoes acoplados, onde
a tensao, velocidade e pressao sao computados simultaneamente.

O esquema de evolucao no tempo é uma importante ferramenta
na solucao de problemas nao lineares, em especial escoamento em
viscoelasticos. No caso de escoamentos viscoelasticos, o tempo de relaxacao
(A\) é o parametro utilizado na evolucdo do tempo ou entdo a vazao
volumétrica. No presente trabalho optou-se por utilizar o tempo de
relaxacao como parametro de evolucao. Assim A, o parametro responsavel
pela nao linearidade, vale xS sendo S o parametro de evolucao, que varia
de 0 a 1. A solucgao inicial é xS = 0 e S é incrementado por S’ = S + AS.
Com isso um novo problema problema é criado com o parametro z.5’.
Caso a convergencia tenha sido obtida, o procedimento continua usando
um incremento de AS,..; = 1,5AS. Se o problema divergir, retorna-se a
solucdo anterior e o valor do incremento diminui para AS,..; = 0,5AS.
Cada passo possui um limite para o qual AS pode ser incrementado.

No programa existem varias opgoes de funcgao evolucao, sendo que

quanto mais sofisticada a funcao, mais parametros sao necessarios para
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a sua utilizagao. Com o objetivo de simplificar os céalculos optou-se por
utilizar uma funcao de evolugao linear, e assim tem-se que f(S) = S. Para
a solucao da funcao de evolugao, o programa dispoe de diferentes métodos
de integracao, entre eles o Euler implicito e os métodos de Galerkin e
Crank-Nicolson. Nas simulagoes realizadas, utilizou-se Euler implicito como

método de integracao da fungao de evolugao.

4.5
Teste de malha

Um teste de sensibilidade de malha foi realizado para a geometria
conica. Foram testadas trés malhas diferentes, uma primeira grosseira
com 685 elementos quadrangulares, uma intermedidria com 2760 elementos
quadrangulares e uma ultima mais refinada com 6180 elementos
quadrangulares. A diferenca entre os resultados obtidos entre a malha
intermedidria e a malha refinada é inferior a 2%, como pode ser observado
na figura 4.4 que apresenta o perfil de velocidade ao longo da linha de centro
para cada uma das diferentes malhas.

O teste de malha foi realizado considerando uma vazao de 0,589 -
107®m3/s que corresponde a uma taxa de deformagao cisalhante de 60
571 O modelo constitutivo utilizado foi o de Oldroyd-B. Os parametros
utilizados foram: tempo de relaxagao (M) igual a 0,125 s, razdo entre
viscosidade do polimero e a viscosidade da solugao (/) igual a 0,9 e a
viscosidade cisalhante (1) igual a 25000 Pa.s. O tempo de relaxagao de A\; =
0,125 s foi determinado a partir dos testes transientes das fungoes materias
G’ e G”, e corresponde ao maior tempo de relaxacao do fluido, obtidos
experimentalmente para a matriz de polipropileno em [11]. O modelo de
interpolacgao utilizado foi um modelo quadratico para velocidade, pressao e
tensao, e o método de integragao usado foi o Euler implicito.

A figura 4.5 apresenta as curvas referentes as malhas M1, M2 e
M3 (malhas grosseira, intermedidria e refinada respectivamente), para a
velocidade do escoamento na linha de centro do capilar. Para facilitar o
entendimento, os dados foram adimensionalisados. Assim a coordenada x
foi adimensionalizada com o raio de saida do capilar (Ry) e o campo de
velocidade com a velocidade na saida do escoamento. Observa-se que a
velocidade no inicio do escoamento é relativamente baixa, ocorrendo um
aumento da mesma na regiao da contracao e sendo maxima na saida do

escoamento. Além disso, tragou se o perfil de velocidades na posicao y igual
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a 0,015 m, sendo esta uma regido no capilar proxima a saida. A figura 4.6
apresenta as curvas obtidas.

A figura 4.7 apresenta a pressao adimensional, dada por C' = 2%:, onde
AP = P — Py é a queda de pressao, sendo Fy uma pressao de referéncia, e
Tw € a tensao cisalhante na parede do capilar. Além disso, fez-se curvas da
primeira diferenca de tensdes normais (797 — To2) ao longo de x para duas
coordenadas de y, a primeira anterior a contracao em y igual a 0,041 m e
a segunda préxima a saida do capilar em y igual a 0,015 m. A figura 4.8
apresenta a diferenca de tensoes normais para a posigao y igual a 0,041 m.
Observa-se que a tensao é minima no centro do capilar e nula na parede. A
figura 4.9 apresenta a primeira diferenga de tensoes normais para a posi¢ao
y igual a 0,015 m.

Finalmente, a malha 2 foi escolhida por apresentar resultados muito
proximos da malha refinada, e observando-se que a malha 1 apresenta

diferencas maiores em algumas regioes.
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Figura 4.5: Teste de malhas.
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Figura 4.6: Perfil de velocidade na posicao y = 0,015 m.

4.6
Resultados

As figuras 4.10, 4.11 e 4.12 apresentam os campos de velocidade,
pressao e da primeira diferenca de tensoes normais para os modelos
viscoelasticos de Maxwell, Oldroyd-B e PTT respectivamente. Nesses casos
utilizou-se o paramétro 7y igual a um valor constante (25000 Pa.s).
No entanto ao utilizar esse valor constante os resultados obtidos nao
sao satisfatérios porque a viscosidade cisalhante do fluido apresenta um
comportamento Power Law. Os casos apresentados correspondem a vazao
de 2,95 x 1072 m3 /s para o modelo de Maxwell, que é o valor mdximo que
se obteve a convergeéncia, ja para os modelos de Oldroyd-B e PTT esse valor
foi de 9,33 x 1078 m3/s € 9,82 x 107® m3 /s respectivamente. Para o campo
de velocidades, observa-se que ha um aumento da velocidade na regiao
convergente do escoamento. O campo de pressao tem seu valor maximo na
regiao que precede o canal convergente. Esse valor da queda de pressao nao
foi satisfatério ao compara-lo com os valores de queda de pressao medidos
pelo redmetro. A causa para esse problema é a utilizacao da viscosidade
7o igual a constante. sera mostrado a seguir que quando considera-se essa

viscosidade variavel os valores de queda de pressao sao satisfatérios. O
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Figura 4.7: Pressao adimensional na linha de centro.

campo de diferenca de tensoes normis tem seu valor maximo na regiao
central do escoamento e héd uma diferenca considerével ao comparar os

resultados obtidos para os diferentes modelos.
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Figura 4.8: 711 — 792 na posicao y = 0,041 m.

As figuras 4.13, 4.14 e 4.15 apresentam os campos de velocidade,
pressao e da primeira diferenca de tensoes normais para os modelos
viscoelasticos de Maxwell, Oldroyd-B e PTT respectivamente. Nesses casos
utilizou-se o paramétro 7y igual a um valor varidvel de acordo com a taxa
de deformacao e a vazao. Para os modelosde Maxwell o valor maximo de
vazao que se conseguiu obter convergéncia foi de 2,95 x 107° m?/s, que
corresponde a um valor de taxa de deformacao cisalhante de 30 s=! e um
nimero de Deborah (que é a razao entre A\/t) de 3,75. Para o modelo de
Oldroyd-B este De=11,9 (9,33 x 107 m3/s, que corresponde a um valor de
taxa de cisalhamento de 95 s71. O modelo PTT foi o que melhor obteve-se a
convergéncia e para um maior De, igual a 12,5 que corresponde a 9, 82x10~?
m3 /s, que corresponde a um valor de taxa de deformagao cisalhante de 100
571, Observa-se que o campo de velocidades é igual ao campo de velocidades
ao considerar a viscosidade constante. Nesses casos obteve-se um campo de
pressao com valores mais préximos dos valores medidos pelo redometro. Na
primeira diferenca de tensoes normais, o valor maximo encontra-se no centro

do escoamento.
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Figura 4.9: 711 — 792 na posicao y = 0,015 m.

Os campos de velocidade, pressao e primeira diferenca de tensoes
normais para a geometria semi-hiperbdlica (strain 7) é apresentado na figura
4.16. Nota-se que a velocidade do escoamento é nula em praticamente todo
o escoamento. A pressao ¢ minima na saida do escoamento e a primeira
diferenca de tensoes normais diminui proximo a saida do capilar. Para a
geometria semi-hiperbdlica utlizando a condicao de deslizamento na parede
tem-se um comportamento similar ao comportamento utilizando a condicao
de nao deslizamento na parede, como ¢ apresentado na figura 4.17.

Os casos utilizando a geometria semi-hiperbdlica foram os mais dificies
de obter-se a convergéencia, em especial o caso utilizando a condicao de
deslizamento na parede. O tempo de CPU requerido nesses casos foi de
3517 s. Todos os outros casos simulados o tempo foi relativamente inferior,

ficando préximo de 1000 s.
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1)

Velocidade [m/s]

w2 1E-002
1.6E-002
[ E-0z
5.3E-003
B oEcon

2)

m2.4E-D07
1.8E-007
| 1.2E-002
g 6-0E-003
0.0E+000

Velocidade [m/s]

3)

Figura 4.10: Campo de velocidade.

Pressao [Pa]

m5.9E+007
4.4E+007
L I.0E+007
1.5E4+007
B 0E000

Figura 4.11: Campo de pressao.

2)

Pressao [Pa]

m 1.9E+008
1.4E+008
| 9.5E+007
g 484007
-5.7E+002

Velocidade [m/s]

w2.5E-D02
1.9E-002
| 1.3E-D02
g6 -3E-003
0.0E+000

Pressao [Pa]

m 1.1E+008
8.4E+007
|| 5.8E+007
g 28E+007
—1.2E+004
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1) 2) 3)

T11 — T22 [Pa) T11 — T22 [Pa)] T11 — T22 [Pa]

m 1.1E+005 w 3.3E+004 wm 9. 1E+003
—1.5E4006 —2.2E+ 006 ~2.0E+004
| —-3.26+008 | —4.5E+D08 | —4.8E+004
jy +SE+008 | -6-8E+006 |7 7E+00d
-6.5E+006 —9.1E+ 006 —1.1E+005

Figura 4.12: Diferenca de tensoes normais.

2) 3)

1)

Velocidade [m/s] Velocidade [m/s] Velocidade [m/s]

Figura 4.13: Campo de velocidade.
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Pressao [FPa]

3)
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Pressao [FPa]

-5.6E+006 77E4006 7.3E+006
4 2E4+0086 5.2E+008 5.5E4+006
[ 2.8E+006 3.9E+ 006 3. BE+006
1. 4E4+006 1. 9E+ 006 1 .8E4+006
.D.OE+DDD .—2,:5E+r:n:|1 .—6.5E+UD2

Figura 4.14: Campo de pressao.

2)

3)

T11 - T22 [Pa]

T11 - T22 [Pa)

T11 - T22 [Pa)

1.CE+00<
w_ 1.50+005
B - >0E+005
.—A.EE*(IDE
-6 2E+005

1.36+003

4. 1E+004
~1.BE+0D5
-2, BE4005
L 3.7E+005

4. 5E+007
=49.7E4 007
2.4E4003
-3 BE+0D3
=5.2E4003

Figura 4.15: Diferenca de tensoes normais.
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1) 2) 3)
Velocidade [m/s] Pressao [Pa] T11-T22 [Pa]
m 6.6E-002 m S.0E+006 wm 7.3E+4001
5.0E-002 3.7E4+006 —1.7E+003
| 3.3E-002 | z.5E+006 | —3BE+003
g1 7E-002 1.2E4006 5 4E+003
0.0E+000 —3.1E+004 7 2E+003

Figura 4.16: Campos de velocidade, pressao e primeira diferenca de tensoes
para a geometria semi-hiperbdlica.

1) 2) 3)

Velocidade [m/s] Pressao [Pa] T11-T22 [Pa]

— a

w 1.3E-002 0.0E+000

4.56-003 ® S oe+oos B oioiroos

| 6.36-003 | —6.1E+006 Wioiioes

.g,ig—gg; & JE+008 —9-0E1002

| : —1.2E+007 B e 003

Figura 4.17: Campos de velocidade, pressao e primeira diferenga de tensoes
para a geometria semi-hiperbdlica considerando a condicao de deslizamento
na parede.
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