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5
Método Numérico

Para resolver numericamente as equagfes de conservacdo apresentadas
no Capitulo 4, foi utilizado o método de volumes finitos (Patankar, 1980). De a-
cordo com Patankar (1980), todas as equac¢fes de conservacdo podem ser es-

critas como:
= (p9) + V. (pucp) = V. (I V) + S + Sppp (5.1)

onde p € a massa especifica do fluido, ¢ é a variavel de interesse a ser resolvida
(velocidade, temperatura ou concentracao, por exemplo), u € o vetor velocidade,
I' € o coeficiente de difuséo e S = S¢ + Spdp € o0 termo fonte, sendo Sp < 0 para
garantir estabilidade numérica. O primeiro termo do lado esquerdo da Eq. (5.1) é
o termo transiente, associado com o armazenamento da grandeza de interesse,
e 0 segundo termo corresponde ao fluxo convectivo de ¢. Ja o primeiro termo do
lado direito da equagao corresponde ao termo de fluxo difusivo de ¢.

Um método numérico consiste em aproximar as equacoes diferenciais por
um sistema de equacdes algébricas para as varidveis do problema em localiza-
¢Oes discretas no espaco e no tempo. No caso do método de volumes finitos, o
dominio da solucao é dividido em um namero finito de volumes de controle. Den-
tro de cada volume de controle localiza-se um né computacional, no qual sédo
calculados os valores das variaveis. De acordo com recomendacéo de Patankar
(1980), utilizou-se um tipo de malha deslocada, a qual foi apresentada por Har-
low & Welch (1965). Na malha deslocada, a pressao, a temperatura e as demais
grandezas escalares sdo armazenadas no centro de cada célula, enquanto as
velocidades sdo armazenadas nas faces dos volumes de controle.

No método de volumes finitos, cada equacao diferencial € integrada sobre
o volume de controle, de forma a garantir balanco global das variaveis de inte-
resse, 0 que se torna uma importante vantagem do método. Este é inerentemen-
te conservativo para todo o dominio, mesmo que se empregue um numero mi-
nimo de volumes de controle. Os fluxos convectivos e difusivos sdo aproximados

nas faces dos volumes de controle em funcéo dos valores nodais, obtendo-se
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uma equacao algébrica para a varidvel nos pontos nodais.

Para a distribuicdo dos pontos no dominio, seguiu-se o método B de Pa-
tankar (1980). Neste método, as faces dos volumes de controle s&o distribuidas
ao longo de todo o dominio, definindo-se um ponto nodal no centro de cada vo-
lume de controle e especificando-se pontos nodais com volumes de espessura
nula nas fronteiras. Volumes de controle nulos nas fronteiras facilitam a imple-
mentacdo das condi¢cdes de contorno.

A Fig. 5.1 apresenta um segmento de malha deslocada para um dominio
bidimensional. Nesta figura, o simbolo maiusculo P refere-se ao centro do volu-
me de controle principal, enquanto os simbolos maiusculos N, S, E e W referem-
se aos centros dos volumes de controle dos nos vizinhos. Os simbolos mindscu-
los n, s, e e w denotam as faces dos volumes de controle das grandezas escala-

res, representando também os centros dos volumes de controle das grandezas

vetoriais.
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Figura 5.1: Segmento de malha deslocada para um dominio bidimensional.

Neste trabalho, utilizou-se uma malha ndo uniforme, ou seja, 0s espaca-
mentos entre as faces dos volumes de controle Ax e Ay ndo sdo constantes ao
longo do dominio. Além de gerarem resultados mais precisos nas regides de
malha fina onde os parametros a serem calculados possuem variagdes espaciais
acentuadas, malhas nao uniformes permitem um ganho de tempo nas regifes de
malha mais grossa onde os parametros a serem calculados sofrem variagfes
espaciais mais suaves.

Para a integracdo temporal das equagfes considerou-se 0 esquema total-
mente implicito (Euler implicito de 12 ordem) recomendado por Patankar (1980),
por ser incondicionalmente estavel. Apesar das formulagdes explicitas serem
computacionalmente convenientes, elas apresentam uma consideravel limitacdo
com relagcéo ao passo de tempo, o qual deve ser pequeno o suficiente para asse-

gurar convergéncia. Embora demandem uma computagéo adicional, métodos to-
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talmente implicitos séo sempre estaveis numericamente. Isto porque, neste caso,
os coeficientes das equacdes discretizadas sdo sempre positivos, 0 que se traduz
como uma das regras basicas as quais as equac¢des devem obedecer para que a
convergéncia de problemas néo lineares seja obtida, os resultados tenham um
comportamento fisico realista e o balanco global seja satisfeito.

Com relagdo a integracédo espacial, foi selecionado o esquema Power-Law
(Patankar, 1980) para resolver as equacdes de conservacdo de quantidade de
movimento linear, de massa, de energia e espécies. O esquema Power-Law pon-
dera as contribuigdes convectivas e difusivas, é estavel e de facil convergéncia.

Diferentes algoritmos foram desenvolvidos e séo utilizados para a solugéao
do acoplamento velocidade-pressdo. Neste trabalho, utilizou-se o algoritmo
SIMPLEC (Van Doormaal & Raithby, 1984), o qual apresenta uma boa conver-
géncia.

No método SIMPLEC, as equacdes de conservacao de movimento linear
sdo resolvidas para obter o campo de velocidade a partir de um dado campo de
pressdo. A pressao é obtida de forma indireta através da equagdo de conserva-
¢do de massa, uma vez que somente um campo de pressao correto produzira
um campo de velocidade que satisfaca a equacdo da continuidade. O método
SIMPLEC consiste em corrigir a presséo de tal forma que as velocidades satis-
facam a equacdo da continuidade. As expressdes para as correcdes sdo obtidas
através da manipulacdo das equacdes de conservacdo de quantidade de movi-
mento linear e de massa. Assim, um procedimento iterativo é conduzido até que
se obtenham termos de correcao zero, o que significard que um campo de pres-
sdo correto foi alcancado, o qual gera campos de velocidade que satisfazem a
conservagao de massa.

Os sistemas de equagOes algébricas gerados pelo processo de discretiza-
¢do das equacOes diferenciais foram resolvidos pelo método iterativo TDMA li-
nha por linha (Patankar, 1980). O procedimento de solugdo consiste em escolher
uma linha da malha computacional, supor que os valores da varidvel ao longo
das linhas vizinhas sejam conhecidos, e resolver a linha escolhida através do
método direto TDMA. O procedimento é entéo repetido para todas as linhas em
uma dada direcdo, até que os resultados estejam convergidos. Para acelerar a
convergéncia, utilizou-se o algoritmo de correcdo por blocos (Settari & Aziz,
1973).

A seguir, sdo apresentados detalhes da solucdo numérica da solugdo do
equilibrio de fase sdlido-liquido local e da discretizacdo das equacgfes de con-

servacao.
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5.1
Solucao do Equilibrio de Fase Solido-Liquido Local

Como foi explicado no Capitulo 4, o modelo realiza um procedimento de
dois passos para calcular a mudanga de fase. Primeiramente, a analise de esta-
bilidade determina a natureza dos componentes que precipitam para uma dada
condicdo de temperatura, pressao e composicao através da Eq. (4.48). Em se-
guida, a composicao de equilibrio é encontrada através de um método iterativo
de substituicdo sucessiva, o qual sera agora descrito.

A partir da analise de estabilidade, os componentes pesados que precipi-
tam para uma dada condigcdo sdo os (n — ng + 1, ..., n). Com esta informacao, e
com o critério de equilibrio da Eq. (4.25), realiza-se um balanco molar de espé-
cies para os componentes precipitados e nao precipitados, obtendo-se as Egs.
(4.49) a (4.51), as quais sao resolvidas numericamente pelos seguintes princi-

pais passos do método iterativo:

1. Calcula-se a fugacidade f, ; (P, T,x; ;) a partir de PR-EOS. Observe que pa-
rat = 0 pode-se tomar a composi¢do molar x; ; como a mesma da compo-
sicéo de alimentagéo, isto &, X;; = z;.

2. Atualiza-se a composi¢do molar na fase liquida x,; dos componentes preci-

pitados:

*

Xo,i 0,i .
. = o i=(n—n,+1),..,n 5.2
fo i (P T X0 i) fo,i(PrTrXO,i) ’ s T ( )

X

Assim, a partir da Eq. (4.25), que é f,;

=" tem-se:

_ £1° (T
Xo,i

T TP *Xoi, i=(m—ng+1),..,n (5.3)

3. Calcula-se a fragéo de solidos Ny = Z§=n_ns+1%a partir da soma da Eq.

(4.50) como:
2 =X, [1-N] "2 =0, i=(n—ng+1),..,n (5.4)
Zin=n—ns+1 Zi - z:in=n—nS +1 XO,i [1 - NS] - NS = 0 (55)

n n
Zi=n—ns+1 Zj _Zizn—ns+1 Xo,i

N =

(5.6)

n
1_Zizn—ns+1 Xo,i
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4. Calcula-se a fragcdo molar na fase solida dos componentes precipitados,

ng; = % a partir da Eq. (4.50) e com a definicdo de N.comao:
ng; =7z —X,;(1=Ng) , i=(m—ng+1),..,n (5.7)

5. Calcula-se a composicao molar na fase liquida dos componentes nédo preci-
pitados, x, ;, a partir de Ny e da Eq. (4.51) como:

X, = —
ol ™ (1-Ny)

, i=1,..,(n—ny) (5.8)

6. Calculam-se as composi¢des molares na fase solida, x;;, dos componentes
precipitados e dos componentes ndo precipitados.

7. Calculam-se os residuos para cada componente i como a raiz do somatorio
em todos os pontos do dominio das diferencas entre as composi¢cdes mola-

res ao quadrado, isto é:

Residuo, = \[Z(xo,i - X;’i)z (5.9)

8. Iguala-se o valor da composi¢cdo molar anterior ao valor atualizado, isto €,

*
Xo,i - Xo,i-

9. Verifica-se o critério de convergéncia Residuo_x,; < TOL_x,. Caso o critério

nao esteja satisfeito, repetem-se os passos de 1 a 9.

5.2
Solucéo das Equacdes de Conservacao

A equacao geral de conservagédo, Eq. (5.1), discretizada utilizando a inte-
gracao temporal Euler implicito e aproximacdo Power-Law para os fluxos con-

vectivo-difusivo é

ap Gp = ay by +ag bs + ap by + ay Gy + b (5.10)
onde os coeficientes da discretizacdo sao

ad =D, A(IR,) + [-F,,0] ; a®= D; A(IR]) + [Fs,0] (5.11)

a? =D, A(IR.) + [-F,,0] ; a% = D, A(IR|) + [F,, 0] (5.12)
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afo =Y b® = al g + ¢ Ax Ay (5.13)
ay =ay° +ay +al+al +aj —S?Axay ; (5.14)

onde o operador [a, b] fornece o maior valor entre ae b. F é o fluxo de massa e

D é a condutancia definidos nas faces do volume de controle como

F,=AxpV|, ; F,=AxpVl, (5.15)
Fe=AypUl. ; F,=Ayp Ul, (5.16)
D, =%n ;D =%S (5.17)
D, =%e ;i Dy =%W (5.18)

As condutancias nas faces sao calculadas utilizando o conceito de resis-
téncia equivalente (Patankar, 1980). P é o Peclet de malha, e a funcdo A(|P|)

correspondente ao esquema Power-Law é

F
P=o (5.19)

A(IPD = [(1 —0,1|P])>,0] (5.20)

5.2.1
Equacéo de conservacao de quantidade de movimento linear

Os componentes de velocidade U e V s&o obtidos através da solugdo da
equacao de conservacao de quantidade de movimento linear, Eqg. (4.59), a qual

pode ser reescrita na forma da equacdo geral, Eq. (5.1), utilizando p = S,p =

Po- Os componentes nas direcdes x e y sdo
Z(FU) + V.(fuU) =S, 22+ V.(S,p VU + SU+SYU  (5.20)
FEV) + V. (FuV) = -SSP V.S w VWV + S HSY Y (5.22)

onde
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u_ 0,00\, 08 ( 0u)y_ 234 LUK
S = - (05) + - (05) — 5 (Wow) 5 8P =% (5.23)
VO (V) 0 (V) 20 Lot
SU =5 (u50) + 5, (03)) =35, (Vw5 sy =4 (5.24)
sendo o divergente de velocidade igual a
V=20 +Z_: (5.25)

A Eqg. (5.1) representa a Eq. (5.20)se ¢ =U, I' =S, u, e representa a Eq.
(5.21) sep =V, I' =S, p. As equagdes discretizadas para U e V sdo obtidas
para volumes de controle deslocados, ja que as velocidades sdo armazenadas

nas faces, e podem ser representadas por
ay Uy = Yup ay, Uny + Ay (pp — pw) + bY (5.26)

a¥Vy = Yup ay, Vap + Ax (pp — ps) +bY (5.27)

5.2.2
Equacéo de conservacao de massa

A equacdo de conservacdo de massa, Eq. (4.56), € utilizada para determi-
nar a pressao de forma indireta, pois a pressdo ndo aparece explicitamente na
equacdo. A pressdo correta € aquela que, ao ser introduzida nas equacbes de
conservacdo de quantidade de movimento linear, fornece um campo de veloci-
dade que também satisfaz a equacao de continuidade.

Reescrevendo a equagéo da continuidade na forma geral da Eq. (5.1), uti-

lizandop =p_ = Sop, € ps =Ssps tem-se
d [~ ~ 9 [~
~(5,) + V.(5;u) = —=-(5,) (5.28)

d [~ ~
Neste caso, o =1;I'=Sp =0, S¢c = _E(ps)' Integrando esta equagéo
no volume de controle, obtém-se

Ax A — — = = = = —~ ~\ Ax A
XAty (pOp - pOpo) + Fo,e - Fo,w + Fo,n - Fo,s = (pSpo ~ Psp XAty (5-29)

sendo

Fe=Aypo. Ul 5 Fo=2xgon V| (5.30)
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Seja p* uma pressdo estimada e U* e V* as solugbes das equacdes de
conservacgdo de quantidade de movimento linear, Eqgs. (5.26) e (5.27), obtidas
com a pressao estimada. O algoritmo SIMPLEC (Van Doormaal & Raithby,
1984), combina as equagdes de conservacdo de quantidade de movimento line-
ar, Egs. (5.26) e (5.27), com a equacdo de conservacdo de massa, Eq.(5.29),
para obter uma equacéo para a correcdo de pressao p’,

a) p'p = Zup 0Py + ¥ 5 ) =Tyl (5.31)
aﬁl =p,d, Ax agl = pedg Ax (5.32)
a) =p.d, Ay ; aly = pyd, Ay (5.33)
bY =B —Foe +Fos — Fon +[(65° — 05) + (65,° — F5,)] 2(5.34)

A correcao de pressao € utilizada para corrigir a pressao e as velocidades
pp = pi'; + p’P (5.35)
U, =U;, +dy (' —P'w) ; dy = = (5.36)

Ax
\ \'
ag —Ynb anp

Vs = Vs* + ds(p,P - p,S);ds = (5-37)

5.2.3
Equacédo de conservacao de espécies

A equacgdo de conservagdo de massa molar das espécies, Eq. (4.109),
também pode ser reescrita na forma geral da Eg. (5.1). Combinando a Eq.
(4.109) com a Eq. (4.110), tem-se

%(czi) + V.(cz;u) = S:;Zi , i=1,..,n (5.38)
.0 9 2 2
S = 2= (SoCo [ D 3501 + Xos (1 = %6 )Dr 30T ) 4 3= (Sscexe U) +
0
ay (Sscsxs,iv) (5.39)

Neste caso, d =cz;,p=1el'=Sp = 0.
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5.2.4
Equacéo de conservacao de energia

A equacao da energia em termos de temperatura, Eq. (4.76), reescrita com

SoPo=Po € Ss Ps=Ps, €

WDy v, (pur)=v.(5LvT)+ 5T +57 T (5.40)

onde

.
ST+ Sp T = oo (21000 4 F0%0) _ e [TRT]

CpLZ7 Jx 0x dy dy Cpo ot
1 dp,.
E% [(Ho - Cpo T) - (Hs - CpsT)] (5'41)

K , . .
Neste caso, =T, ' = C—Ef e os termos de fonte discretizados utilizando

Po

uma diferenciagdo upwind para avaliar o termo com gradiente de temperatura, sdo

gT — Ker (TP—TW CPop—CPow , Tp—Ts Cpo,P—Cpo,s)+ ) jo MxAymo +
¢ Cp2 Ax Ax Ay Ay Cp,/p sP at P

o

[[(55;5? )’ 0]] Ax Ay TF(') + é@AX Ay[(Ho,p - Cpo,PTP) -

Hs,P— CpsPTP (5.42)

st = - (25), %52 - |- aeay, of 549

O calor especifico a pressédo constante para a mistura na fase solida Cpg €
calculado ponderando o calor especifico de cada espécie soélida com sua respec-

tiva fragao:
Cps = Xi1 Xs,i Cps; (5.44)

Ja o calor especifico a pressdo constante para a mistura na fase liquida
Cp, € calculado numericamente como:

_ Ho (T+dT)—H, (T)

Cpo dT

(5.45)

sendo o incremento de temperatura igual a dT = 0,25 K. Este valor foi definido
apos uma série de testes visando identificar a independéncia do incremento de

temperatura na estimativa do calor especifico.


DBD
PUC-Rio - Certificação Digital Nº 0912559/CA


PUC-RIo - Certificacdo Digital N° 0912559/CA

Capitulo 5 — Método Numérico 117

5.3
Critérios de Convergéncia

Os sistemas de equacdes algébricas foram resolvidos de forma sequen-
cial pelo método iterativo TDMA linha por linha. Neste trabalho, a solugédo é
considerada convergida a cada passo de tempo quando a soma dos residuos
absolutos das equacgdes é inferior a uma tolerancia TOL previamente especifi-
cada para cada equacdo. Assim, este critério de convergéncia pode ser repre-

sentado por:
Res < TOL (5.46)

onde o residuo Res é dado por:

Res = Z|a$c|)p — (aﬁ;ch + aa,cl)w + aﬂ,’cl)N + a‘sbcl)s +b®))| (5.47)

onde ¢, aﬂ:’, aa,, aﬁ, a‘sI> b® e aﬂ,’ sdo a grandeza a ser resolvida e os coeficientes

da grandeza calculados na iteracdo atual. Neste trabalho, foi definida uma tole-
rancia TOL igual a 10 para convergéncia da solucéo algébrica das equacdes de
conservacdo de massa, de quantidade de movimento linear, de energia e de
espécies.

Para a equacao de conservacao de energia, considerou-se adicionalmente
um procedimento iterativo para a convergéncia do campo de temperatura para
um mesmo passo de tempo, visto que os termos fontes da equacéao discretizada
envolvem a variavel temperatura do passo de tempo anterior. Para tanto, resol-
ve-se numericamente o campo de temperatura até que o critério de convergén-

cia:
Residuo_temp < TOL_temp (5.48)

seja satisfeito. Considerou-se um valor de 10" para TOL_temp, o que admite um
erro maximo da ordem de 0,03%. O residuo foi calculado como a raiz do soma-
torio em todos os pontos do dominio das diferencas entre as temperaturas ao

guadrado, isto é:

Residuo_temp = /X.(T — T°)2 (5.49)

onde T é a temperatura calculada e T° € a temperatura da iteragédo anterior.

Como foi apresentado, para o calculo do equilibrio de fases soélido-liquido
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foi utilizado um método de substituicdo sucessiva. As composi¢cdes molares nas
fases liquida dos componentes sé@o consideradas convergidas quando os resi-
duos das fracGes de todos os componentes sdo menores do que uma tolerancia
especificada. Assim, este critério de convergéncia pode ser representado por:

Residuo_x,; < TOL_x, (5.50)

Considerou-se o valor de 10 para TOL_x,. Os residuos foram calculados para
cada componente como a raiz do somatério em todos os pontos do dominio das

diferencas entre as composi¢cdes molares ao quadrado, isto é:

2
Residuo_x,; = \[Z(xo,i - x;’;‘i) (5.51)

onde x, € a composi¢cao molar calculada e x;, é a composi¢do molar da iteracéo
anterior.

Para cada passo de tempo, os calculos do equilibrio de fases sédo conside-
rados convergidos, e 0 passo de tempo pode ser incrementado, quando o se-

guinte critério é satisfeito:
Residuo_conc < TOL_conc (5.52)

Considerou-se o valor de 102 para TOL_conc. O Residuo_conc foi calculado
como se segue:

Y(c—EF)?

Residuo_conc = ————————
(L1+*M1)*conc _ini

(5.53)

onde L1 e M1 sdo os numeros de pontos nas dire¢gdes x e y, conc_ini € um valor
de referéncia da variavel concentracéo total (igual & concentracéo total emt = 0
na entrada do canal), c é a variavel concentragéo total resolvida através da Eq.
(4.103) e EF é a concentracgéo total calculada a partir do equilibrio de fases co-

mo:
EF = ¢,S, + ¢S, (5.54)

Desta forma, a solu¢do do problema é considerada convergida para cada
passo de tempo quando a concentracao total obtida através da nova composigéo
encontrada com a solug¢édo do equilibrio de fases converge para o valor de con-

centracao total resolvida pela solugédo da Eq. (4.103), a qual é uma funcéo dos
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campos de velocidades, temperatura e composi¢do. Assim, todas as equacoes
de conservacao, as quais sdo dependentes da composicao e das saturacoes de
sélido e de liquido, serdo novamente resolvidas para 0 mesmo passo de tempo,

até que o critério da Eq. (5.49) seja satisfeito.

54
Algoritmo de Solugéao

O procedimento geral da solucdo numérica do modelo entalpia-porosidade
desenvolvido para prever a deposi¢cdo de parafina € brevemente descrito a se-
guir. Um fluxograma deste procedimento é apresentado na Fig. 5.2. Os princi-
pais passos do algoritmo séo:

- leitura dos dados de entrada e célculo de parametros constantes relativos aos
componentes, isto é, parametros do fluido independentes de pressao, tempera-
tura e composicao.
- Construcao da malha nao-uniforme.
- Inicializacéo de todas as variaveis envolvidas no problema, sendo a temperatu-
ra em todo o dominio igual a temperatura quente (40°C em todos os casos simu-
lados).
- Iteragdo externa no tempo:
1. Resfriamento da parede de cobre (a 15°C, 20°C ou 25 °C nos casos Si-
mulados) quando a condicdo de escoamento isotérmico inicial analoga
aos ensaios é alcancada. Observou-se que tal condi¢do isotérmica nu-

mérica era atingida sempre em menos de 1 minuto.

2. Atualizacao da fracdo molar total de todos os componentes (z;) a partir

das variaveis de concentragdes molares resolvidas (cz; e c).

3. Subrotina para o equilibrio de fases. Primeiro, calculam-se as fugacida-
des dos componentes puros no estado sélido e dos componentes na fa-
se liquida com composicéo total para determinar quais componentes
precipitardo. Segue-se 0 método iterativo para a determinagdo da pos-
sivel nova composicao de equilibrio para as condi¢gbes atuais, até que o
residuo da composicéo seja menor do que a tolerancia TOL_Xx,. Com a
nova composicao, calculam-se as novas massas especificas. Calcula-

se também o novo campo de saturagdo de solido através de:

S. — Volume de sélidos Vs
S Volume total Vo +Vs

(5.55)
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INPUT [€— Dados de entrada

4

GRID [ Malha

— Inicializacz;, c e z

A 4

—» Parametros constantes

<— Inicializa U, V, P, T=T;,, X; € Ss=0 (portanto S, = 1)
START = Inicializa parémetros de mistura, Z, Ho, Hs, Cp, € Cps
— Inicializa po, ps, p (Po So), Co € Cs

—> Set>t isotérmico - Tparede de cobre = Tw
—> 7 (cz/c) i 2z, 1-X17'2)

Equilibrio de Fases
DENSE =
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1 %S

old)

—» f,; (P, T, x2k

—» X~i € X<i: (Nnova composicao) —»

— Recalcula parametros de mistura,
Z, po€ ps COM a nova composicéo

—» S,

—VP (po So)y Co € Cs

| Convergéncia Concentragéo

» EF =c¢,S, + ¢S

4

—» Residuo_conc e LSTEP

OUTPUT —» Espessura do depdsito e saida de dados

L» t (t+At) ; iter =0, LSTEP=FALSE
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.
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| Convergéncia Temperatura [ Residuo_temp —»

g
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T

iter = iter+1

Sim
—> LSTOP=TRUE
Nao ¥

Figura 5.2: Fluxograma do procedimento de execugdo numérica.
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4. Célculo das novas concentragbes molares das fases liquida e
sélida, c, e ¢, da concentracdo total a partir da composicdo do
equilibrio de fases, EF = ¢,S, + ¢S, , e calculo do residuo da
concentracdo normalizado. Caso este residuo seja menor do que a

tolerancia TOL_conc, a variavel l6gica LSTEP se torna verdadeira.
5. Célculo da espessura do depdsito e saida de dados.

6. Caso a variavel logica LSTOP seja verdadeira, a execucgédo termina. Se-

ndo, segue-se para o proximo passo.

7. Se LSTEP for verdadeira, o tempo € incrementado e a solu¢do avancara
na préxima iteragdo externa. Caso contrario, a variavel tempo seguira

para o proximo passo com 0 mesmo valor atual.

8. Resolve as equacdes de conservacdo de quantidade de movimento li-
near e a equacao de conservacao de massa, obtendo o campo de pres-

sdo e os campos de velocidades.

9. Resolve a equacdo de conservacdo de energia até a sua convergéncia,
ou seja, até que o residuo da temperatura seja menor do que a toleran-

cia TOL_temp, obtendo-se o campo de temperatura.

10. Resolve as equacgbes de balan¢o das espécies para obter as concen-

tracBes molares dos componentes e a concentra¢cdo molar total.

11. A iteracdo € incrementada e verifica-se o tempo atual; caso o0 mesmo
corresponda ao tempo final, a variavel LSTOP se torna verdadeira. Se-

nao, ela continua com o valor falso.

12. Retorna ao passo 1.

5.5
Malha Computacional e Teste de Malha

Conforme foi comentado anteriormente, utilizou-se uma malha deslocada
nao-uniforme. Considerando-se que o gradiente da espessura do depdsito na
direcdo longitudinal € acentuado no comeco da parede de cobre, construiu-se
uma malha mais fina nesta regido. Portanto, os espagamentos entre as faces
dos volumes de controle Ax sdo menores no inicio da parede de cobre, alargan-
do-se gradualmente ao longo do comprimento. Da mesma forma, 0s espaca-

mentos Ay sdo menores proximo a parede de cobre onde inicia-se a formagéo
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do depdsito, alargando-se em direcdo ao centro do canal, onde ndo ha deposi-
¢cdo. Esta malha convenientemente concentrada nas regides de depdsito e de
gradiente acentuado permite a obtencdo de resultados mais confiaveis.

Todavia, uma analise da convergéncia dos resultados em funcdo da densi-
dade de elementos finitos da malha faz-se necessaria para a sua completa defi-
nicdo. A malha inicial de 52x42 (nUmero de pontos L1 em x versus numero de
pontos M1 em vy), utilizada durante a implementacdo numérica do modelo, foi
entdo refinada com o propdsito de se conhecer qual seria 0 maior tamanho de
malha que gerasse os mesmos resultados de uma malha mais refinada. Desta
forma, define-se uma densidade de elementos que produz resultados confiaveis
com o menor numero de pontos possivel, o que significa ao mesmo tempo uma
economia de tempo e de esforco computacional.

O teste de malha foi realizado simulando-se a deposi¢édo de parafina para
0 caso com numero de Reynolds igual a 660. Considerou-se o fluido como uma
mistura binaria e como uma mistura de 12 componentes. Utilizaram-se as ma-
Ihas 52x42, 77x62 e 114x92, denominadas malhas 1, 2 e 3, respectivamente.
Em seguida, os resultados gerados para a espessura média de depédsito de pa-
rafina, &,,, ao longo do tempo pelas trés malhas foram comparados. Calculou-se
a diferenca percentual média entre as malhas 1 e 2 e entre as malhas 2 e 3.

Os resultados deste teste de malha sdo mostrados na Tab. 5.1. Como po-
de ser observado, as diferencas percentuais médias encontradas sdo menores
do que 4%. Adicionalmente, as diferencas entre a malha 3 (mais refinada) e a
malha 2 (intermediaria) sdo menores do que as diferencas entre a malha 2 (in-
termediaria) e a malha 1 (mais grossa). Esta tendéncia mostrou a consisténcia
da programacdo, ou seja, a solucdo encontrada converge para a solucdo das

equacdes quando as distancias entre os pontos da malha tendem para zero.

Tabela 5.1: Resultado do teste de malha realizado.

Composicéo Diferenca média entre | Diferenca média entre
do fluido as malhas 1 e 2 (%) as malhas 2 e 3 (%)
2 componentes 3,18 2,07
12 componentes 3,51 1,93

Na Tab. 5.2 sdo mostrados os tempos de convergéncia aproximados dos
resultados gerados pelas trés diferentes malhas testadas 30s apds os resfria-
mento das paredes. Observa-se que o tempo de processamento aumenta signi-

ficativamente (em média 60%) tanto quando mais espécies parafinicas sdo con-
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sideradas, quanto para um maior tamanho de malha.

Tabela 5.2: Tempo de convergéncia dos resultados em funcdo da malha utilizada.

Composicgéo Tempo (h)
do fluido Malha 1 Malha 2 Malha 3
2 componentes 5,7 13,5 34,2
12 componentes 13,4 30,2 61,1

Assim sendo, a malha 2 (77x62) foi definida para ser utilizada por satisfa-
zer a precisao dos resultados numéricos com um tempo de processamento ra-

zoavel.

5.6
Teste de Passo de Tempo

Como o método implicito é teoricamente sempre estavel, a solu¢éo poderia
ser encontrada mais rapidamente atribuindo-se um valor grande para o passo de
tempo. Entretanto, realizou-se no presente trabalho um teste para assegurar a
precisdo dos resultados e para garantir que nao fosse utilizado um valor muito
grande de passo de tempo que pudesse gerar resultados ndo coerentes, como
por exemplo espessuras de depdsito muito grandes.

Assim, um teste de passo de tempo foi conduzido, baseado na realizacéo
de simulacbes com diferentes valores de passo de tempo, os quais foram esco-
Ihidos observando-se adicionalmente o numero de Courant. Os resultados foram
entdo comparados, semelhantemente ao procedimento adotado no teste de ma-
Iha, definindo-se o passo de tempo ideal.

O numero de Courant é uma grandeza adimensional dada pela razdo da
distancia percorrida por uma onda de perturbagdo em um passo de tempo pelo
tamanho local do volume de controle. Supondo-se que a malha e a velocidade
sejam uniformes, o nimero de Courant torna-se o numero de volumes de contro-
le atravessados por uma perturbagdo naquele passo de tempo. Segundo pes-
guisadores, 0 passo de tempo deve ser tal que uma particula de fluido viaje no

maximo um volume de controle. Assim, o nimero de Courant pode ser dado por:

__|ujAe
T Ax

Co <1 (5.56)

onde |U| é a magnitude da velocidade local, At é o passo de tempo e Ax é o

comprimento do volume de controle.
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Visto que no caso do presente trabalho a malha é n&o-uniforme, uma forma
simplificada do niumero de Courant foi utilizada para a definicdo dos passos de

tempo que foram utilizados no teste. Assim:

Uy, At
Co= (L¢/L1)

(5.57)

onde U, é a velocidade média na entrada do canal, L; = x, + L + x; € 0 com-
primento do canal (soma das regides de entrada e saida com a parede de cobre)
e L1 é o nimero de pontos na dire¢do x. Observe que quanto mais refinada for a
malha, menor devera ser o passo de tempo. A Tab. 5.3 mostra o resultado dos
calculos para a escolha dos passos de tempo, considerando a malha adotada de
77x62. Como pode ser observado na tabela, apenas para 0 maior passo de

tempo o nimero de Courant é ligeiramente maior do que 1.

Tabela 5.3: Nimero de Courant dos passos de tempo utilizados no teste.

Teste | Passo de tempo (s) Co
1 0,1 1,03
2 0,05 0,51
3 0,01 0,10
4 0,005 0,05

O teste de passo de tempo foi realizado simulando-se a deposicdo de pa-
rafina para o caso com numero de Reynolds igual a 660 e com a malha pré-
definida de 77x62. Considerou-se o fluido como uma mistura binaria. Utilizaram-
se 0s passos de tempo denominados 1, 2, 3 e 4, respectivamente iguais a 0,1s;
0,05s; 0,01s; e 0,005s. Em seguida, os perfis de espessura de depdsito de para-
fina gerados pelos quatro casos no primeiro minuto de deposi¢cdo (quando 0s
gradientes sdo mais acentuados) foram comparados. Calculou-se a diferenca
percentual média entre os passos de tempo 1 e 2, 2 e 3 e entre 0s passos de
tempo 3 e 4.

Os resultados deste teste de passo de tempo sdo mostrados na Tab. 5.4.
Como pode ser observado na tabela, as diferencas percentuais médias encon-
tradas sdo menores do que 3%. Embora o passo de tempo 4 ndo tenha sido
avancado para além de 5s (a execucdo neste caso € muito lenta), a tendéncia
de diminuicdo dos erros conforme um passo de tempo menor é utilizado pode
ser notada, o que mostra igualmente uma consisténcia da programacao. As dife-

rengas também tendem a diminuir apos os primeiros segundos de gradiente a-
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centuado.

Tabela 5.4: Resultado do teste de passo de tempo realizado.

Tempo Diferenca média (%)
(s) le?2 2e3 3e4d
1 0,78 0,59 0,03
5 2,89 2,60 0,76
10 1,91 1,52 -
30 1,11 0,77 -
40 1,09 0,35 -
50 0,73 0,21 -
60 0,44 0,16 -

Desta forma, definiu-se o passo de tempo 2 igual a 0,05s para ser utiliza-
do, o qual apresenta um Co médio de 0,51. Este passo de tempo permitiu alcan-
¢ar uma maior precisdo dos resultados com um menor tempo de processamento

possivel.

5.7
Espessura de Regime Permanente

A condicdo de regime permanente para a espessura foi verificada numeri-
camente, em simulac¢des que duravam ao todo 150 minutos, quando os valores
de espessura nas diversas posicdes ao longo do canal apresentavam uma vari-
acao menor do que 0,00001%. Observou-se que este tempo humérico de regime
permanente de espessura dependia do nimero de Reynolds, sendo igual a no
maximo 120 minutos. Este tempo é menor do que o tempo experimental de 150
minutos de regime permanente de espessura estabelecido pelos testes prelimi-
nares para os numeros de Reynolds iguais a 660 e 2019, conforme comentado
no Capitulo 3.

Ressalta-se que, apesar da espessura de depésito e de todas as outras
variaveis, isto é, velocidade, temperatura e concentracdo das espécies, atingi-
rem o regime permanente, ndo mais variando ao longo do tempo, a saturagéo de
sélido continua a aumentar dentro do depésito, levando ao envelhecimento do

mesmo.
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