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3
Modelo Matematico

Conforme mencionado na introducdo, o principal objetivo do presente
trabalho € avaliar o fenébmeno da deposicdo na presenca do regime de
escoamento turbulento. Para alcancar este objetivo, utilizou-se uma metodologia
baseada no trabalho de Souza (2014), com a incorporagdo de um modelo de
turbuléncia. Dessa forma, o modelo matemético utilizado para analisar o
fendbmeno da deposicdo é o modelo entalpia-porosidade, juntamente com o
equilibrio termodinamico para identificar quais as espécies que saem de solucéo
para as condi¢cdes de temperatura, pressdo composicao, formando o depdsito.
Este modelo encontra-se bem detalhado no trabalho de Souza (2014), para o
regime laminar. Para tratar a turbuléncia, selecionou-se o enfoque baseado em
média de Reynolds, juntamente com o modelo de turbuléncia k- (Wilcox,
2008). Tal escolha se fundamenta na aplicacdo deste modelo para cenarios com
baixo nimero de Reynolds, além de dispensar o uso de lei da parede — o que é
conveniente, tendo em vista que é justamente préximo a ela que ocorre o
deposito. A seguir, uma descricdo da metodologia valida para regime laminar e

turbulento é apresentada.

3.1
Modelo Entalpia-Porosidade

O modelo utilizado para determinar a deposicdo de parafina foi

desenvolvido baseado nas seguintes hipo6teses:

i.  Fluido Newtoniano.

i. Massa especifica e viscosidade molecular dependentes de pressao e
temperatura e concentracado de espécies.

iii.  Condutividade térmica funcéo da concentracdo das espécies.

iv. lgualdade de temperatura da fase liquida e sélida.

v. Entalpia do liquido e sdlido s6 depende da presséo, temperatura e
concentracdo dos componentes.

vi.  Calor especifico dos componentes da fase sdélida como sendo

independente da temperatura.
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vii.  Escoamento bidimensional.
viii.  Efeito gravitacional desprezivel.
ix. Perda de calor para o ambiente desprezivel.
Xx.  Fluxo difusivo de massa das espécies na fase liquida devido somente a
difusdo molecular.
xi.  Difusdo de massa ocorre somente no sentido radial.
xii. ~ Sélido imdvel, auséncia de difusdo de massa na fase sélida.
xiii.  Dissipagao viscosa desprezivel.
xiv.  Trabalho de compressdo ou expansao desprezivel.

xv.  Transferéncia de energia devido a difusédo de espécies desprezivel.

A metodologia baseada na média de Reynolds consiste em considerar que
uma variavel genérica @ pode ser decomposta em um valor médio no tempo @ e

uma flutuacéo @’

p=¢+¢ onde ¢ =21, pdt (3.1)

@(t)

N
—

t

B
—

Figura 3.1: Representagédo esquematica de uma variavel genérica ¢ em fungdo do

tempo demonstrando seu valor médio e flutuagéo.

As equacdes de conservacdo para determinacdo do campo de velocidade,
pressdo, temperatura e espécies podem ser obtidas aplicando-se a média de
Reynolds nas equac¢8es de conservacdo macroscopicas (Pedras & Lemos, 2001,
Chanderis et al., 2006) e utilizando a aproximagdo de Boussinesq, i.e.,
considerando que os fluxos turbulentos podem ser determinados utilizando
analogia com os fluxos moleculares, sendo os coeficientes de proporcionalidade,

coeficientes de difusdo turbulentos.

3.1.1
Conservacao de massa

Uma vez que quando uma espécie sai da solucdo liquida ela se torna
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sélida e imovel, a equacao de conservacdo de massa da fase liquida pode ser

escrita como
d
(So po) + (So Po u}) a (Ss Ps ) (3-2)

onde p, e ps sdo a massa especifica da mistura liquida e do solido,

respectivamente. %, € a velocidade média da fase liquida, sendo o solido

considerado como imével. S; é a fracdo volumétrica de sdlido e S, a fracdo

volumétrica da fase liquido, igual a:
So=1-S5; (3.3)

Pode-se admitir que a porosidade do depdsito seja aproximadamente igual a
fracdo liquida supondo, conforme Banki et al. (2008), que todo poro esta

preenchido com a fase liquida.

Em coordenadas cilindricas 2-D, tem-se
d 0
E (Sopo) + - (T‘ So Po ur) + = (Sopo ) = - a (Ss Ps ) (3-4)

3.1.2
Conservacéao de quantidade de movimento linear

A equacdo de conservacdo de quantidade de movimento para a fase
liquida, em um meio poroso, baseada na média de Reynolds, pode ser escrita

como

(Sopo u,) *t o0 (Sopou]u) =— 054__[50“ ( S, - z ‘;uk 5; )]
6%;(5" po ity ) = Soyg (3.5)

onde p € a pressdo, u € a viscosidade molecular do liquido. S;; € o tensor taxa

de deformacdo do escoamento médio

o —

axi 6xj

e duy /0x; € o divergente da velocidade, sendo a parcela de deformacéo

do elemento de fluido associada com a dilatagdo do mesmo. K é a
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permeabilidade do meio. Esta grandeza pode ser definida baseada na expressao

de Carman-Koseny (Carman, 1937):

18,1
T € (1-5,)2

(3.7)

onde C € uma constante cujo valor depende da morfologia do meio poroso.

Hoteit et al. (2008) utilizaram o valor C = 10° m™2, afirmando que este valor

descreve adequadamente a morfologia do deposito de parafina. — p, u lu éa

tensdo turbulenta ou tensdo de Reynolds, a qual é definida de acordo com a

hipétese de Boussinesq (Pope, 2000) como proporcional a taxa de deformacao

do escoamento médio e viscosidade turbulenta ur

2 oug 2
Tey = —Po U W) = pr [ 28 —3 auk Sij| =3 Po K bij (3.8)

O dltimo termo da Eq. (3.8) corresponde a parte isotropica do tensor de
Reynolds e representa a pressao dinamica turbulenta, sendo x a energia cinética

turbulenta.
— 1 ! !
K =sulaul, (3.9

Substituindo o tensor de Reynolds na equacéo de conservacdo de quantidade

de movimento, obtém-se:

2 (Sopolly) + o (Sopou]u ) ==5 j—;’ =% (S0 tter T4 So poxc) +
[So e (‘:;’ ax})] 5ok (3.10)
onde .y € a viscosidade efetiva
Hep = U+ T (3.11)

Vale notar que a equacgéo anterior também ¢é valida para regime laminar,
bastando anular a viscosidade turbulenta, i.e., ur = 0 e per = U.

Em coordenadas cilindricas 2-D, tem-se para o componente radial

a —_ d
a (Sopour) + (T' So Po ur ur) + — (Sopouz ur) - 0 al;

% %(50 Her Zuk + S0 Po K ) ~or [T So Hef 6aurr] + E[So Hef aaur] _ Z%U_r +
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ou,

rar[ 7 So Her ar]+%[50 '“ef(;_?]_so Uy (3.12)

==

e para o componente axial

0 — ad

& (Sopouz) + (T So Po ur uz) + = (Sopouz uz) - o ai
290 Oty a9 oug] , @ 0T
3az(5"ﬂefa +Sopok ) ar[rS"”ef ar]+az[50“efa ]+

10
rar

Uy

[ T So .uef 9z ]+ [So Her az] Soﬁ Uy (3.13)

sendo o divergente da velocidade igual a

O _ 10 ooy D o
il QRO R O (3.14)
3.1.3

Conservacao de energia

A equacdo da energia englobando as fases liquida e sdlida, baseada na
média de Reynolds, pode ser escrita empregando as hipo6teses listadas

anteriormente como

_ F] oT
(5 poHy + S, pSH)‘l' (Sop w H, )= a—(Ksoa_xj>‘

xj

F) —

. (S, P, uJHO) (3.15)
J

ou

9 1(s S p) Hy] + = H )+ 28, ps (H; — H)]=
a[(opo'i_ sps) 0]+6_xj (So P, Uj o)+&[sps( s 0)]_ -

d oT 7 17

a—,CJ,(Kso ax,-) 5 (S0 p, w)H o) (3.16)

onde H, e H, séo as entalpias das fases liquida e sélida, T é a temperatura e
K5, é a condutividade efetiva do meio solido/liquido. —p u’, H'; é o fluxo
o

entalpico turbulento.
E conveniente trabalhar com a equacdo da energia em funcdo da

temperatura. Sendo a entalpia do liquido s6 dependente da temperatura, esta

pode ser escrita utilizando o calor especifico a pressédo constante Cp, como

a H,
dH,= Cp,dT ; Cp, = ar)p (3.17)
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Substituindo-se as Egs. (3.17) na Eq.(3.16) e rearrumando tem-se

i} = a S 1 0 — —
E[(So Po +Ss ps) T] + 6_x] (So po u] T)"'aa[ss Ps (Hs_Ho)]=

1 0 oT a 7 7
Cpo 9%, [Kso O_xJ] " ox; (So p, u; T ) (3.18)
onde — p, u’] T' é o fluxo de calor turbulento, o qual pode ser obtido, de forma

analoga a tensao de Reynolds, através de uma analogia com o fluxo de calor

difusivo como

- P, u’] T =Ty — (3.19)
sendo [ o coeficiente de difuséo turbulento, definido como

r, =4 (3.20)

P rT

Pry € o nmero de Prandtl turbulento e é considerado como variando entre 0,5 —
1,0, sendo 0,9 um valor tipico (Wilcox, 2006). Substituindo-se as Egs. (3.19) na
Eq.(3.18) tem-se

d = d — 1 0 - T
E[(So Po +Ss ps) T] + a_x] (So P, Y T)"'aa[ss Ps (HS_HO)]:

L0 [K a—T]+i S ”—T"’—T] (3.21)

Cpo dxj | 50 ox; dxj | ° Prr 0x;

Definindo um coeficiente de difusdo efetivo como

_ Kso HUr
Ior= oo + Sam (3.22)

a equacdao da energia pode ser reescrita da seguinte forma

d = 7] S a oT
E(SO po T)+ a—x] (SO P, U T )= E(Fefa_x,)-l' (3.23)

J

K, 0T 1 dCp, Cps 0 _ _ o _. 1 0
Co, 3%, Cpy % Cpy at(sspsT)+[(Ho Cpo T) — (Hs — Cps T)] o at(Ssps)

Em coordenadas cilindricas 2-D, a equacdo média no tempo da energia

em funcdo da temperatura é
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(SopoT)+__(rSopourT)+ (SopouzT)—_ [rKefa]-l'
O 0T K 1 1 (07 0c 07 achy o0
[efaz] CpDCpUCpo(ar ar dz 62) Cpo at(s T)+
[(H, — Cp, T) — (H - CpsT)] (Ssps) (3.24)

3.14
Conservacado molar das espécies

Considerando as hip6teses listadas, o balanco molar para a espécie i
consiste na soma da variacdo temporal da espécie i em cada fase com fluxo
convectivo na fase liquida igualando com o fluxo difusivo molecular liquido da

espécie i na fase liquida. De acordo com a média de Reynolds, obtém-se

%(SOCOE‘FSS CSxSl)+ [S CoxOl u]] (S Co DM axOL)_

5} —
% (So Co Xo, U J) (3.25)
]

onde x,; € x;; sdo as composicdes molares da espécie i nas fases liquida e
sélida, ¢, e c¢; sdo as concentragbes molares das duas fases, liquido e sélida,
respectivamente e Dy, é o coeficiente de difusédo molecular. — ¢, x,, u’; € o fluxo

turbulento molar da espécie i.

Introduzindo a definicdo de composicao total molar de uma espécie i como
€z, =5,¢, Xo, +5s¢5s Xg, (3.26)

lembrando que a concentragdo molar ¢, se relaciona com a massa especifica p,

através da massa molecular M,, de acordo com

c, =22 (3.27)

e introduzindo a definicdo de nimero de Schmidt

Sc= . “‘L’)M (3.28)

a Eq. (3.25) pode ser rescrita como
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0, 0 (— —\_ 0 (Sou, 0%y, a —

acat x; (z u]) T o0x; (MO Sc 0x; + x; [S5 €5 %5 u]]

a (S, ——

__(M_O 0y x;,,Luj) (3.29)

Utilizando novamente analogia com o fluxo molecular, neste caso, com a
lei de Fick, o fluxo turbulento molar da espécie i pode ser aproximado utilizando
o coeficiente de difusdo molar turbulento D ou nimero de Schimdt turbulento
onde Scr,

R %ol _ pr 0%oi
P, X0 U;=p, Dr o Ser 0%, (3.30)
Scy € 0 numero de Schmidt turbulento, sendo uma constante empirica, cujo valor
varia na literatura de 0,5 a 1,0 (Corrsin, 1964). Neste trabalho, Schmidt
turbulento foi considerado como sendo 0,9.
Finalmente, tem-se que a equacdo de conservacdo molar da espécie i de

acordo com a média de Reynolds é

6_

9 So (& ﬂ)ai— 9 ¥ i
~CZ + (czl ) = ax] 7 Vot o, + o [Ss ¢s %5, ] (3.31)

Podendo ser escrita em coordenadas cilindricas como

-
1)"‘ —(r urczl)+ (uz cz,) = 19 TS—"(@+M—T)ﬂ]+
6t Scr

6r M, \ Sc or

2 (rSscs ey )+ o (S g Ty ) (3.32)

3.15
Conservacéao molar total

A conservacao molar pode ser simplesmente obtida somando as equacdes

de conservacdo molar (Eq. 3.25) de todas as espécies

(5 Co X0, +Ss Csx51)+ (S Co Xo, uj) (5 ¢, Dy aa?)_

j
0 ——
Zi(So Co Xp, U;) (3.33)
Uma vez que a soma dos fluxos difusivos de uma espécie na outra deve

ser zero, e a soma de todas fragdes molares x,, em cada fase deve ser igual a

1, tem-se
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) a _
E(SO c, +Ss¢5) + 0_(50 C, u]) =0 (3.34)

Xj

Esta equacdo pode ser rescrita utilizando a definicdo de concentracdo molar

total
c=38,c,+Ss Cs (3.35)
resultando em

dc 0 _
E+5;@N%%)—O (3.36)

ou

dc

? N, 0, ., _
St 7w+ (e w) = - (rSses W) + 57 (Ss c5 ) (3.37)

3.2
Modelagem da viscosidade turbulenta

A viscosidade turbulenta é o termo que incorpora a influéncia do fenémeno
da turbuléncia nas equacbes de conservacdo, através de um fluxo difusivo
adicional. Para estimar a viscosidade turbulenta, pode-se realizar mais uma vez
uma analogia com o transporte molecular. Sabendo que a viscosidade molecular
pode ser obtida através da teoria de gases rarefeitos considerando o produto da
massa especifica p, velocidade do som a e caminho médio livre entre colisbes ¢

como
u=pat (3.38)

a viscosidade turbulenta pode ser estimada baseada em uma velocidade e

comprimento caracteristico dos turbilhfes.
u=pV. L. (3.39)

Uma boa representacao da velocidade caracteristica dos turbilhdes pode ser

obtida com a energia cinética turbulenta k

v, =V (3.40)

Porém, a dimensao caracteristica € mais dificil de ser definida. Existem diversas

modelagens para este termo, dando origem as familias de modelos k — € e k — w,
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por exemplo, onde ¢ € a taxa de dissipacdo da energia cinética turbulentae w é a
dissipacdo especifica, w =¢/k. O primeiro € mais recomendado para
escoamentos longe de paredes e com altas velocidades, enquanto que o segundo
apresenta melhores resultados nas regibes proximas as superficies sélidas,
requerendo, no entanto, malha computacional muito fina na regido da parede.

O fendmeno da turbuléncia dentro do depdsito € outra fonte de grande
debate na literatura. Chandesris et al. (2006) apresentam uma modelagem da
turbuléncia para meio poroso, baseado no modelo Kk — & e comparam com a
proposta de Pedras & Lemos (2001) e Nakayama & Kuwahara (1999). No
entanto, nestes trabalhos, o fluxo é incompressivel e 0 meio poroso
indeformavel. N&o ha na literatura modelo de turbuléncia em meio poroso que
incorpore as nuances do gel de parafina, considerando, portanto, a variagdo da
porosidade com o tempo e o crescimento do meio poroso no dominio conforme a
parafina se deposita.

Antohe & Lage (1997) obtiveram a média temporal da equacéo de Navier-
Stokes para meio poroso unidimensional e para regime permanente, concluindo
gue as equacbes para k e € eram satisfeitas com a solucéo trivial k =0e e =10
no meio poroso. Justificam sua solucdo matematica argumentando que niveis
macroscépicos de energia cinética diferente de zero sédo improvaveis de se
manter em um fluxo unidirecional através de um meio poroso.

Neste trabalho, optou-se por investigar trés enfoques: (i) adaptou-se a
proposta de Pedras & Lemos (2001) para utilizar o modelo k — w uma vez que o
ndmero de Reynolds de interesse ndo é muito elevado. Foi necessario ainda
adaptar o modelo para considerar porosidade variavel, assim como a
compressibilidade do escoamento. Este caso apresenta incertezas com relacao
aos parametros empiricos do modelo de Pedras & Lemos (2001), pois estes ndo
foram ajustados para propriedades variaveis. (ii) Introduziu-se um termo de fonte
em cada uma das equacdes de conservacéo de x e w, relacionados ao termo do
meio poroso —S, (u /K ) i, , proveniente da aproximacdo de Darcy. Este termo
foi introduzido nas equac¢des de conservacéo de quantidade de movimento linear
para modelar o escoamento na regido do depdsito. O Apéncide A4 mostra como
0 termo adicional para as equacfes de x e w, associado ao meio poroso, foi
obtido. (iii) Seguindo a recomendacdo de Anothe & Lages (1997), desprezou-se
a turbuléncia na regido do depdésito. Esta formulagdo tem a desvantagem de
necessitar a definicdo de qual é a porosidade do gel, i.e., € necessario fornecer

uma informacdo empirica com relacdo a fracdo de soélidos minima para
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caracterizar os cristais fora de solu¢gdo como deposito.

Em todas as situagdes, a viscosidade turbulenta foi modelada utilizando o
modelo k-® (Wilcox, 2008) no qual a dimensédo carateristica £, € definida em
funcdo da dissipacdo especifica w.Dessa forma, a viscosidade turbulenta é

definida como

K

Hr =a po = (3.41)
onde

* — ¥ M . _ PokK
a’ = ag 1+ Re/Rey ; Rer = o o (3.42)
~ , /2571%
@ = max <w, Ciim 5 ) (3.43)
S =5, - L | 2575 =2 2 (01"

y =Sy~ ga_xkfsij 0go Oy = &55Sy T3 on (3.44)

Com as seguintes constantes empiricas: as, =1; a; =p8,/3; B, = 0,0708;
Re, = 6; C;j;, = 7/8 € 5,=0,09.

Para determinar a energia cinética turbulenta x e a dissipacdo especifica
w, duas equagdes de conservacado adicionais precisam ser resolvidas.

A equacédo de energia cinética turbulenta é obtida a partir de manipulag6es
com as equacgdes de Navier-Stokes média e instantdnea. Uma vez, que o
escoamento ocorre em um meio poroso, as caracteristicas de grande e pequena
escala do meio poroso também precisam ser levadas em consideracéo

(Chandesris et al., 2006; Pedras & Lemaos, 2001). A equacéo resultante é

a‘p, k\o k
5) TJ + So Px,poro -

d a _ a
a(sopo’c)+ a_x]_(sopou]’c)zsopx-l'a_xj[so(ﬂ+ 3

O

B’ fﬁ* So Po WK (3.45)

onde P. é a geracao de energia cinética turbulenta e é dada pelo produto da

tensdo de Reynolds, Eqg. (3.8) pelo gradiente de velocidade:

ou,

2 ok
=T¢..— _—
tllaxj

PK 5 o 6xk

=2ur S, S, - (3.46)

Os parametros de amortecimento no termo de destruicdo de k sao
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« 4/15+(Re,/Rep)"
®  1+(Re,/Rep)*

B =p

;o fpr=1 (3.47)

O termo P 0, recomendado por Pedras & Lemos (2001) é referente a
producdo interna de energia cinética turbulenta devida a presenca do solido,

dependendo da permeabilidade K.

Px,poro = CK\/LE vV uu, (3.48)

ou, substituindo a Eq. (3.7)

/Cﬁ
So PK.poro =(1- SO)CK K L;Ou (3.49)

Ja o termo B ,or, do modelo de turbuléncia para o meio poroso proposto

neste trabalho é

So Beporo =—2 S, K (3.50)

~I=

As constantes empiricas da equacdo para a energia cinética turbulenta
sdo: g, = 2,0; fB* =1, Reg =8¢, =0,28.
A equacédo de dissipacdo especifica adaptada para meio poroso, com as

recomendacdes de Pedras & Lemos (2001) é

0 0 _ 0 a‘p, d
&(50 po w) + 6_xj(S°’Douf UJ) =S, P, +6_xj[50('u+_ E)_w] +

oy W/ 0xj
So Pu,poro — .Bofﬁ’ So Po w? + Tq So Po wz)(x (3.51)
A producéo da dissipacao especifica €

. _— = 2 G ors
S, P,=S, a%PK =S,p, %(2 S0 Sy) =50 Po @ @ a—l;’; (3.52)

onde

a5 do+Rer/Re
a = A XotRer/Rey (3.53)
a* 14+Re;/Re,

O fator de amortecimento da destruicdo de w €
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_ 4+70x, . — |QufirSij
sendo
_ 1w owm
2y =3 (5 ax]) (3.55)

O ultimo termo da equacdo da dissipacdo especifica envolve o produto do

gradiente de k e w

0 w3y, <0
1 0kdw . _ K=
Xoe = 3 ox; 0x; » Oa _{% w3y, >0 (3:56)

A producao adicional de w recomendada por Pedras & Lemos (2001) para um

meio poroso é
w/Kk [—m—
Pw,poro = C2Ck K U, u,

ou

Cu u;
So Puporo = (1-S,)cy C;c% /% (3.57)

e 0 termo P, 0, d0 modelo de turbuléncia para o meio poroso proposto neste

trabalho é

So Poyporo =—2 S W (3.58)

A=

Note que se o escoamento € bi-dimensional, y, =0 e fp =1. As
constantes empiricas para a dissipacao especifica sédo: o, = 2,0 ; B, = 0,0708,
Ry, =2,61; c; = Bo; as = 13/25; a, = 1/9.

Estas equacdes podem ser reescritas para o0 caso particular de

coordenadas cilindricas bi-dimensionais como

0 1 0 0 10
E(Sopok)‘l'; E(r So Po K) + g(sopo’{) =S, B +;E[r50(ﬂ+

©Py E) %] + % [SO (,u + P E) %] + Sy Beporo — B” fp* So Po W K (3.59)

O W O W

d 10 a 10
E(Sopow)‘}'; E(r So Po @) + E(Sopow) =S, Py +;5[r50(ﬂ+

ME)%]+%[SO(”+M£)Z_(;]+SO Pw,poro_ﬁofﬁsopowz +

0y ©® 0y ©®
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04 So Po WXy (3.60)
sendo

Pe=ur[2(3e) +2(52) +25eer (5) + (59| ~2hon3E @6
= o) +2 (B 2t (5 1 (2] -

% Po @ @ Z_Z_,': (3.62)

C (U urtuy uy)

So Paporo = (1= So)eic 1 |52 0U S, Peporo = =2 S, cK (363)

¢ Gt u
So Py poro = (1-5,) ¢, Ck% % ou S, Pw,poro =-25, K w (3.64)

L (2600, o o)

X = — (3.65)

w3 \9r dx, 0z dx,

O enfoque (ii) seré objeto de dedug&o no Apéndice A4.

No enfoque (iii) a viscosidade turbulenta é zerada na regido do depésito, o
qual é definido quando Sg > S, ;.- E pratica comum considerar como depdsito a
tudo aquilo que possui saturagéo de solido superior a 2% (Ss;;m = 0,02). Nesta
regido, o valor zero é imposto para a energia cinética turbulento e para a
dissipacado especifica é imposto um valor constante correspondendo ao valor da

dissipacéo especifica na parede.

3.3
CondicGes de Contorno e Inicial

Conforme descrito na secado 1.6, as simulagdes numéricas foram
desenvolvidas visando reproduzir os experimentos realizados no Laboratério de
Engenharia de Fluidos do Departamento de Engenharia Mecénica da PUC-Rio.
As condi¢Bes de contorno e iniciais do experimento numérico foram baseadas
nas condi¢cdes impostas no experimento, sendo a secdo de teste imersa em um
banho quente, com temperatura controlada. Visando minimizar incertezas na
especificacdo das condicbes de contorno na parede externa da secdo de teste
anular, o dominio computacional engloba a parede de acrilico, a qual possui
espessura e,.-. Naturalmente que nesta regido, tem-se um problema simples de

conducao de calor, sendo dependente das propriedades termofisicas do acrilico.
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Uma vez que o duto interno de cobre esta perfeitamente centrado no
interior do duto externo R,, de acrilico, considerou-se que a secdo de testes
anular possui simetria angular, o que permitiu introduzir a hipétese de
escoamento bi-dimensional, como ja comentado. O duto interno de raio R;,, € de
cobre e 0 mesmo é resfriado para a temperatura fria T¢, de forma a dar inicio ao
processo de cristalizacdo da parafina. A Fig. 3.2 ilustra um esquema da secao
de testes, sendo que para cada uma das equaclBes de conservacdo foram
estabelecidas quatro condicGes de contorno (entrada, saida, parede de cobre e
parede de acrilico) e uma condic¢éo inicial.

Para resolver as equagfes de conservacdo de quantidade de movimento,
a condicao de contorno especificada na entrada € de um perfil de velocidade
uniforme para o componente axial U, cujo valor é calculado como sendo a
vazado volumétrica V do experimento dividida pela area da secdo anular aberta a

fluxo, A;. O componente radial V;,,foi considerado nulo

Parede no banho

] Eaer
N
Fluido com parafina em solugdo <:
u=u.=Q/A
Parede de cobre A
Rex TRin . z r
Eixo de simetria
Figura 3.2: Esquema da secao de testes.
— V . —
Un=72 &+ V=0 (3.66)

A energia cinética turbulenta na entrada pode ser considerada como sendo

proporcional a energia cinética do escoamento meédio,
3 2
Kin = 2 Iturb Uin (3-67)

onde I, € a intensidade turbulenta, a qual pode ser estimada como (Manual
ANSYS FLUENT, 2009)

Lyrp = 0,16 Re~ %125 (3.68)
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sendo Re o nimero de Reynolds do escoamento dado por

Re = PoUinDn (3.69)

. :
onde Dy, é o didametro hidraulico, baseado na area transversal A; do escoamento
e perimetro molhado B,

A
Dy = 5= 2(Rex = Rin) (3.70)

Para se determinar a dissipagdo especifica na entrada, considerou-se

_ 3/4 K1/2

Win = U 7 (371)

onde o comprimento caracteristico £ é estimando como sendo uma fragdo do
parametro geomeétrico que caracterize o dominio (considerou-se ¢ = 0,14 Dy). C,

€ uma constante empirica cujo valor é adotado como sendo 0,09.

A condi¢cédo de saida é de fluxo difusivo nulo para todas as variaveis. J&
nas paredes, tanto de cobre quanto de acrilico, foi imposta a condicdo de nao-
deslizamento, ou seja, velocidade e energia cinética turbulenta nula.

A condicdo de contorno para a dissipacdo especifica nas paredes é dada
de acordo com Wilcox (2008) e (Manual ANSYS FLUENT, 2009), como sendo
funcdo da rugosidade da parede ks. A dissipagdo especifica e rugosidade

adimensional sao definidas como

wt = % (3.72)
k¥ = max (1’&:11*) (3.73)

onde u*é a velocidade de atrito, a qual pode ser aproximada na regido do nucleo

turbulento como
* 1/4
ut = C”/ K1/2 (3.74)

A dissipacéo especifica é avaliada levando-se em consideracdo a espessura da

sub-camada molecular, de acordo com

o’ = min (ooj) ,—2 ) (3.75)

B (y)?
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2
wh = (E—f) ke <25 (3.76)

%Ok; > 25
Com relacdo as condigbes de contorno térmica, considerou-se o fluido
entrando no dominio com perfil uniforme de temperatura T;,,, igual a temperatura
do banho quente. A temperatura na parede externa do acrilico foi mantida igual a
temperatura do banho T;,. A parede interna da se¢do de teste corresponde a
parede de cobre. Para resfriar esta parede, utilizou-se agua fria escoando no
interior do duto interno. Como a parede nao resfria instantaneamente com a
circulacdo de agua fria, mediu-se a variagdo da temperatura do cobre ao longo
do tempo para especificar estes valores ao simulador numérico do escoamento.
Verificou-se que a distribuicdo axial da temperatura do cobre era uniforme.
Dessa forma, s6 foi necessario impor a variagdo temporal da temperatura na
parede de cobre. Para reproduzir da melhor forma possivel o experimento,
especificou-se na parede interna os valores medidos experimentalmente na
parede de cobre. Como condi¢do de saida para a equacao de conservagéo de
energia, considerou-se novamente fluxo difusivo nulo.

A condicdo de entrada da concentracdo de cada uma das espécies z; € a

concentragao z; da solucao preparada para o experimento. As paredes de

cobre e de acrilico sdo impermeaveis e, nestas duas coordenadas, o fluxo
difusivo da concentracdo molar de todas as espécies foi considerado nulo.
Novamente, o fluxo difusivo foi desprezado na saida. A Tabela 3.1 resume as

condicbes de contorno de todas as equacdes.
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Tabela 3.1: Resumo das condicdes de contorno para cada equagdo de

conservacgao.
1) Entrada Parede de Cobre Parede de Saida
z=0 r =Ry Acrilico z=1L
T = Rex
u; v u, =0 u, =0
u, = Uy = A_
t u,=0 u,=0
U, = Vin =0
09
T Tin Ts(t) Tex = Tin 370
Zj Zlm % =0 % =0
or or
3 — —
K Kinzglturbuizn k=0 k=0
1/2 + *\ 2 + *3 2
w Wiy = C3/4K / wg = ws po(u”) wg = ws Po(uU”)
# ' U u

3.3.1
Condicao Inicial

Como mencionado, a simulagdo numérica foi realizada para reproduzir os
testes experimentais. Dessa forma, utilizou-se o mesmo procedimento
experimental. Antes de iniciar o experimento, obtinha-se uma condicdo de
escoamento em equilibrio térmico, com temperatura uniforme e igual a
temperatura do banho quente, pois o cobre era mantido com a mesma
temperatura que o banho quente. As condigcbes na entrada apresentadas eram
impostas. Como resultado, obtinha-se numericamente, um campo uniforme de
temperatura e espécies, mas um campo desenvolvido de velocidade e presséao.
Somente apos este equilibrio inicial, a parede de cobre era resfriada com a

rampa de temperatura descrita.

3.4
Propriedades termofisicas

Nas secbes anteriores foram apresentadas as equagdes de conservagao
gue governam o escoamento. Para resolver estas equagdes, contudo, € preciso
definir as propriedades termofisicas do fluido e do soélido, as quais sdo descritas

a seqguir.
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3.4.1
Massa especifica

A massa especifica da mistura liquida p, €é calculada a partir da equacgéo

de estado cubica de Peng-Robinson, ou seja:

P M,
Po=7%r

(3.77)

onde R é a constante universal dos gases, Z é o fator de compressibilidade para
a mistura na fase liquida obtido com a menor raiz real positiva da seguinte

equacao cubica:
Z3—(1-B)Z%+(A—3B%2—-2B)Z—(AB—B*—B3) =0 (3.78)

Os coeficientes A e B podem ser expressos em funcéo dos coeficientes da

mistura, cujos célculos sdo apresentados mais abaixo nesta secao.

amP B = bm P

A= :
R2T2 ’ RT

(3.79)

ame b,séo os coeficientes de mistura, calculados em fungéo da composigéo x, ;
e das constantes a; e b; de cada componente. a; e b; dependem, por sua vez,

das propriedades criticas e do fator acéntrico do componente i.

2

N\ 2
a; = a [1 +m; (1 - i)] . o = 045724 8T (3. 80)
m; = 0,37464 + 1,54226w; — 0,26992w? (0 < w; < 0,2) (3.81)
m;=0,37964+1,48503w; — 0,1644w?2+0,01667w?(0,2<w;<2,0) (3.82)
b; = 0,07780 <t (3.83)

Cl

onde T.;, P.; € w; sdo, respectivamente, a temperatura critica, a pressao critica
e o fator acéntrico do componente i.

Para a mistura, os parametros a,, € b,, sao definidos de acordo com certas
regras de mistura. Neste trabalho, as regras que prevalecem para fluidos de

petréleo foram utilizadas, sendo elas:

U = Xiq Xeq Xo,i%0,j Jaiai (1 — ki j) ; by = Xi=1 %o,ib; (3.84)
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onde k; ; € o parametro de interacéo binaria, o qual caracteriza a interagéo entre

pares de componentes da mistura e € dado pela correlagdo de Chueh &
Prausnitz (1967):

1/6 1/6qM
[Zvc_i / Ve,j / ]
Ve i3+v, 13

ki,j = 1 - (385)

onde v.; € o volume critico molar do componente i. Esta equagéo € utilizada
com sucesso para sistemas parafinicos com n =1, como no trabalho de
Lindeloff et al. (1999).

A massa especifica do sélido é dada pela média ponderada da massa

especifica de cada espécie pela concentracdo molar dessa espécie na fase

solida.
ps = X1 Cips; (3.86)

342
Viscosidade molecular

A viscosidade molecular é calculada conforme a correlacdo de Lohrenz,
Bray e Clark (Lohrenz et al., 1964) para fluidos multicomponentes de
reservatorios, modificada por Al-Syabi et al. (2001). Nesta correlagdo, a
viscosidade em mPa. s é encontrada através massa especifica reduzida p,, da

temperatura reduzida T,- e do peso molecular M, da mistura com

_ 1/6
G*-107* . NlLix;ipi M [ZF xiTe]

] l’t - 1 =
E z:?=1xi \/ﬁl E [Z?zlxiMi]l/z [Z?=1xiPC,i]2/3

u=pu"+ (3.87)
sendo M; o peso molecular em g/mol do componente i, x; a composi¢do molar
do componente i, onde Y[, x; = 1. u; a viscosidade a baixa pressdo de cada

componente puro, dado por:

ui& =34 x1075T T,; < 1,5 (3.88)
ui& =17,78x1075(4,58 T,; — 1,67), Ty; > 1,5 (3.89)
com

T Tc,i1/6
Ty =— ’ $i = M2 p_ 23 (3.90)
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sendo T, ; a temperatura critica do componente i e T € a temperatura absoluta,

ambas em K. P ; € a presséo critica em atm. O parametro G €

G = 0,094754 + 0,062016p, — 0,0010273 T, 20183 py044620 , 2
0,00040403 T, ~24706 019188 ;, 3 4 0,000086159 T, 1577 M0>8683 | 4(3.91)

sendo
- T - =Y .M
Tr - Z?:lxiTc,i ’ ’ MO - Zl:l lel (392)
Po . ’ 1 1
Lo 1 3.93
pr Pc pC VC Z;’;1(<C7+) xivC,i+xC7+vC,C7+ ( )

Na expresséo anterior, a fracdo molar x.,, e o volume molar critico v, ¢, em

m3/(kg_mol) dos componentes C-, sdo dados por:

Xc,, = Die7 X (3.94)

Vec,, =1,3468+9,4404x10™* M, ,-1,72651 S,,+4,4083%103 M, S, (3.95)

onde M, eS¢, sd@o o peso molecular medio das fragdes (7, em kg/kgmol e a

densidade adimensional da mistura, respectivamente, dados por:

i=7 XiMi . _ Po (3.96)

. =
7+ Pref

A4C7+::

XC7+

3.4.3
Condutividade térmica

Como o depésito é formado por cristais de sélidos e Oleo, a sua
condutividade térmica é diferente da condutividade térmica do liquido retido no
poro. Carslaw & Jaeger (1959) propds a seguinte expressdo para avaliar a
condutividade térmica efetiva do meio sélido-liquido foi em funcdo da saturacéo
de solido, Ss, e das condutividades térmicas das fases 0Oleo e sélido, K, e Kj:

K _ [2K0+KS_ZSS(KO_KS)]
so — _
[2Ko+Ks+S5(Ko—Ks)]

K, (3.97)

Esta expressdo foi empregada determinar a condutividade térmica efetiva do

depdsito de parafina em Singh et al. (2001) e em Firoozabadi (2008).
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As condutividades térmicas das fases 6leo e sélido, K, e K, por sua vez,

foram calculadas como:

K, = Xiz1 %0, K; : Ks = Yiz1 %5 K; (3.98)
onde K; € a condutividade térmica do componente i, a qual foi determinada pela

correlacdo apresentada em Bahadori & Mokhatab ( 2008).

3.4.4
Calor especifico a pressdo constante

O calor especifico a pressdo constante, expresso na equacao de energia €

calculado de forma aproximada como:

AH,
Cpo = AT (3.99)

Para determinar a entalpia da fase liquida a temperaturas distintas, foi

empregada a expressao de Firoozabadi (1999):.

H H* T dan(T

HO(P' T, xO) =H (0' T, xo) + R T(Z - 1) + (Z\Ebm acrlr’ll"( -

am(T) Z+2,414B

Zﬁbm) In (2—0,4143) (3.100)

onde H*(0,T,x,) é a entalpia molar de gas ideal (para P = 0) da mistura na
fase liquida, Z é o fator de compressibilidade para a mistura na fase liquida, B é
o coeficiente dado pela Eg. (3.78) e R é a constante universal dos gases. a,, €
b,, sdo os coeficientes de mistura, Eq. (3.84). A entalpia molar de gas ideal é
dada por:

H*(0, T, X,) = XL1Xo; * Hi (T) (3.101)

onde H;(T) é a entalpia molar de gas ideal do componente i . Quando nenhum

dado estiver disponivel, a entalpia de gas ideal do componente i pode ser
calculada por uma correlacdo empirica. Para parafina dissolvida em querosene,

foi utilizado o procedimento de Pedersen et al. (2006):

H;(T) = [, Cpi(T) dT (3.102)

onde
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Cpi(T) = ¢y + ¢z T+ c3iT? + ¢y T3 (3.103)

Para o céalculo da entalpia de gas ideal do componente i do fluido puro

empregou-se a correlacao de Passut & Danner (1972):
H:(T) = 4 + blT + CiT2 + diT3 + eiT4 + fiTS (3104)

O calor especifico na fase solida foi obtido numericamente pela média

ponderada dos seus componentes:

Cps = ?zlxs,i Cps,i (3.105)

3.45
Coeficiente de difusao molecular

Os coeficientes de difusdo molecular foram calculados para cada par de
espécies. Os coeficientes de difusdo molecular entre cada par de componentes
foram determinados utilizando-se a correlagdo proposta por Hayduk & Minhas
(1982):

Dy = 13,3 X 1078 T 47ugY vy %71 (em cm?s71) (3.106)

onde T é a temperatura em K, u é a viscosidade absoluta do solvente B em
mPa.s, v, é o volume molar do soluto A em cm®mol e y é uma fungdo de v, ,

sendo:
_ My (g/mol) ; y = 102 0,79 (3.107)

’U =
AT o4 (g/cmd) va

3.5
Equilibrio termodinamico

As propriedades das fases sélidas e liquidas dependem da concentracéo
molar das espécies em cada uma delas. Para se determinar quais espécies
sairam de solucdo e quais permaneceram, adotou-se 0 mesmo procedimento
que Souza (2014). O procedimento consiste em comparar a fugacidade do i-

ésimo componente f,; com a fugacidade deste mesmo componente puro na

puro

fase solida fJ;

, para determinar se saiu de solucéo:

fO,i(P' T' Zi) - p'urO(P’ T) = 0 (3108)

S,
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A fugacidade do i-ésimo componente pode ser calculado conforme
Firoozabadi (1999):

b,-] Z4+2,414B (3.109)

foi _ b A
lnﬁ_ b (Z-l)- 1n(Z-B) - ﬁg[Z Z?zl}’}aij'b_m In 70,4148

Yi € a COmpoSIGao zi e Xo,i. O parametro a; € dado conforme Firoozabadi (1999):
a;j = a;?a; ? (1~ ky ) (3.110)

O fator de compressibilidade Z e os parametros A, B, a;, b; ,b,, e k;; foram

definidos na secao 3.4.1.

A fugacidade da espécie pura na fase sélida pode ser obtida através da

razao abaixo:

fai? anf [\ _ acp; T\ acpi, 1/
W— exp LR—Tif(l—?)——(l——>—Tln?] (3.111)

Os dados do componente i necessarios para calcular a razao da equacéao
f

i, a temperatura de fusdo T/ e o calor

anterior sdo a entalpia de fusdo AH ;
especifico de fusdo ACp;. A fugacidade do componente i puro na fase liquida é
calculada considerando a expressao (3.101) como componente puro, ou seja Vi
=1. O fator de compressibilidade Z e os parédmetros A e B devem ser
determinados para os componentes puros (Xo=1). Esta andlise vai informar
entdo 0s ns componentes que irdo precipitar dos n que compdem a mistura.

Uma vez determinadas as fugacidades de equilibrio, é possivel
reestabelecer as novas concentracfes das espécies na fase solida e liquida. O
balanco molar dos componentes precipitados passa a ser entéo:

Ny, Ny, :
Zi — Xo,i [1 - Z;clzn—ns+1Tk] ——=0,1i= (n—ng+1),..,n (3.112)

A equacdo de balanco molar de espécies para os componentes néo-
precipitados é:

Ns,k

zi = %o |1~ onnan %] =0, i=1,.,(n—ny) (3.113)

onde N;; € o niumero de mols do componente i na fase solida e F € o nimero de

mols total de componentes na fase sélida.
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O modelo termodinamico foi validado por Souza (2014) utilizando os dados
de equilibrio obtidos com o modelo com medidas experimentais publicadas na

literatura.

3.5.1
Saturacao de sélido

Uma vez determinada a nova composi¢cdo das fases em equilibrio, é
possivel avaliar a massa da fase liquida e sélida. Para um dado elemento de
volume é possivel estabelecer a propor¢do entre 0s componentes em ambas as
fases. O campo de saturacédo de soélido é obtido entdo através da razédo entre o

volume de sélido e o volume total (liquido mais s6lido), isto é:

SS _ Vs _ (mS/pS) (3 114)

T Vo+Vs  (Mo/po) + (ms/ps)

A saturacdo de liquido correspondente ao mesmo elemento de volume

sera, portanto:
So = 1-Ss (3.115)

A massa de sélido e de liquido pode ser calculada multiplicando-se a

fragdo molar pela massa molar de cada espécie em cada fase:
ms = 2V ng M, e my = N n,:M; (3.116)
S i=1"ts,it"i (0] i=1 "o, it"i .

Recordando que a fracdo molar de cada fase se relaciona com a fracdo

molar total através da seguinte expresséo:

zZ; = no,i + ns,i (3117)
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