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4
Método Numérico

O estudo numérico da influéncia do regime turbulento no fenémeno da
deposicéo foi realizado através da solucdo das equacdes de conservacéo
apresentadas no Capitulo 3. Um mddulo referente as grandezas turbulentas
foi incluido no programa computacional previamente utilizando por Souza
(2014), o qual foi desenvolvido utilizado o método dos volumes finitos
(Patankar, 1980).

A seguir uma breve descricdo do método numérico utilizado. Maiores
detalhes podem ser encontrados no trabalho de Souza (2014).

No método de volumes finitos, o dominio da solugéo é dividido em um
namero finito de volumes de controle. Dentro de cada um deles localiza-se um
ndé computacional, no qual sdo calculados os valores das variaveis. Cada
equacdo diferencial é integrada no tempo e nos volumes de controle, garantindo
conservacgdo global de todas as variaveis relevantes. Os fluxos convectivos e
difusivos séo aproximados nas faces dos volumes de controle em funcdo dos
valores nodais, obtendo-se uma equacdo algébrica para as varidveis de
interesse em cada um dos pontos.

A integracdo temporal foi realizada considerando o esquema totalmente
implicito (Euler implicito de 12 ordem), enquanto que a integracdo espacial foi
feita considerando o esquema Power-Law (Patankar, 1980). Para resolver o
acoplamento velocidade-pressédo foi utilizado o algoritmo SIMPLEC (Van
Doormaal & Raithby, 1984).

Os sistemas de equacles algébricas obtidos pela discretizacdo das
equacles diferenciais foram resolvidos pelo método iterativo TDMA linha por
linha (Patankar, 1980) e o algoritmo de correcdo por blocos (M. Kelkar & V.
Patankar, 1989) foi utilizado para acelerar a convergéncia.

A malha foi construida conforme o método B (Patankar, 1980), onde os
pontos nodais séo localizados no centro geométrico dos volumes de controle e
os volumes nas fronteiras possuem espessura nula. O algoritmo foi desenvolvido
utilizando malha deslocada conforme ilustrado na Fig. 4.1. As grandezas
escalares sado armazenadas no ponto nodal principal P, possuindo vizinhos leste,

oeste, norte e sul (representado pelas letras mailsculas, E, W, N, S). As
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velocidades sdo armazenadas nas faces, as quais sdo referenciadas com
simbolos mindsculos. O algoritmo foi desenvolvido utilizando malha néo
uniforme, visando obter solucdo acurada com um namero menor de pontos, i.e.,
permitindo concentrar a malha em regides de gradientes mais acentuados. Uma
vez que a malha possui uma disposi¢do ndo uniforme, a distancia entre as faces

(ou a espessura do volume) ndo é a mesma em todas as coordenadas do

dominio.
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Figura 4.1: Distribuicdo da malha e nomenclatura dos pontos.
4.1

Discretizacao das Equacbes de Conservacgéao

Todas as equacdes de conservagdo apresentadas no Capitulo 3 podem
ser consideradas como um caso particular da equacédo geral de conservacao,
Eq. (4.1),

0(¢)  10Cpur¢) , 00U )

at r ar 0z
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rar[rr 6r]+6z[r 62]+SC+SP¢ (4'1)

onde p =S, p, € para cada ¢, tem-se um valor correspondente de coeficiente
de difusdo I" e termos de fonte Sc e Sp, conforme ilustrado na Tabela 4.1 para as
equacbes de conservacdo de massa e quantidade de movimento linear e
conservacdo das espécies. A Tabela 4.2 corresponde as equacdes de

conservacgdo das grandezas turbulentas.
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Tabela 4.1: Coeficientes de difusdo e termos de fontes.
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Tabela 4.2: Coeficiente de difusdo e termos de fontes das grandezas turbulentas

Equacgéo ¢ r Sc Sp

Energia K S (.U + a’po E) So P + So Peporo —B" fg* So Po @
o]

Cinética O @

Turbulenta

Dissipacao W s (Il n a’p, E) So Py + S0 Py poro — (Bofp So Po w +
]

Especifica Ow @

04 So Po W XK)

A equacao geral, Eq. 4.1, discretizada utilizando a integracdo temporal

Euler implicito e aproximagdo Power-Law para os fluxos convectivo-difusivo é
alpp = abpy +alps + al oy + abpy + b? (4.2)

onde os coeficientes da discretizacdo sao

al =D, A(PD + [-F,0] ; a? = Dy A(IR|) + [F;, 0] (4.3)

a® =D, A(RD) + [-F,0]1 ; a% = D, A(RI) + [F,, 0] (4.4)
~0

af'o = i—’;rp Arp Azp (4.5)

b? = a®°p3 +S? 1o Arp Azp (4.6)

ag’ = af’o + aﬁ + a;p+ a? + aﬁ, - Sg) 1p Arp Azp ; 4.7)

“, 0

onde o operador [a, b] fornece o maior valor entre a e b. O superescrito “0” indica
valores conhecidos referentes ao instante de tempo anterior. F € o fluxo de

massa e D é a condutancia, sendo P o Peclet,
F
P = > (4.8)

O fluxo de massa e a condutancia sao definidos nas faces do volume de controle

como
By =1mAzpppVy 5 Fs= 1542p ps Vs (4.9)
FEE=1rnArnp. U, ; E,=1mnpArn p, U, (4.10)
Dp =R = et (4.11)
D, = F%ZA”’ ;D =t WA”’ (4.12)
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Nas Eqgs (4.9) e (4.10), o simbolo V é referente ao componente radial de
velocidade w, e o0 simbolo U ao componente axial w,. As condutancias nas faces
sdo calculadas utilizando o conceito de resisténcia equivalente (Patankar, 1980).
J& as massas especificas nas faces sdo obtidas por interpolacao linear.

A funcao A(|P]) correspondente ao esquema Power-Law é
A(IPD) = [(1-0,1P])%,0] (4.13)

411
Discretizagdo de grandezas auxiliares

Todas as contribuicbes difusivas para os termos de fonte foram
discretizados utilizando diferencas centrais e as contribuicbes convectivas foram
discretizadas com a aproximacéo upwind (Patankar, 1980).

De acordo com a sec¢édo 3.4.4, o calor especifico a pressao constante para

a mistura na fase liquida Cp, é calculado numericamente como:

Cp, = HO(T+d;";—HD(T) (4.14)
sendo o incremento de temperatura igual a dT = 0,25 K. Este valor foi definido
ap6s uma série de testes visando identificar a independéncia do incremento de
temperatura na estimativa do calor especifico (Souza, 2014).

No interior do depdsito, despreza-se a turbuléncia para o terceiro modelo
de turbuléncia, o que corresponde a definir a viscosidade turbulenta como igual a
zero dentro desta regido do dominio. Adicionalmente, as fontes P01 € Py poro
séo nulas em todo o dominio. A regido de contorno foi determinada entdo como
sendo aquela cuja saturacdo de sélido € superior & saturacdo de solido minima
de um depdsito, mas o volume seguinte (seguindo eixo radial) tem saturacdo de
sélido inferior. Nesta regido foi calculado o valor da dissipacdo especifica
considerando a viscosidade molecular naquele ponto, conforme descrito no
capitulo de modelo matematico. A energia cinética nessa regido foi considerada

Zero.

4.2
Convergéncia

Todas as equacdes de conservacao enunciadas na secdo anterior sdo
consideradas solucionadas quando o residuo da equagdo de interesse € inferior
a uma tolerancia arbitrada. Esta relacdo pode ser expressa matematicamente

como:
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Resy = app - [afv’dnv +al ¢s + af pr + afypw + b¢] < tol (4.15)

Além das equacgOes, processos iterativos como a rotina de equilibrio de
fases (dentre outros) se valem da mesma relagdo para determinar a
convergéncia. Os valores de tolerancia adotados foram: 10 para a solucdo das
equacOes de conservacdo do escoamento (ou seja, velocidades, correcdo da
pressdo e grandezas turbulentas), 10! para o enlace de solucédo da equacéo de
energia representado na Fig. 4.2. A solugédo do método iterativo para determinar
o equilibrio de fases (também representado na Fig. 4.2) foi de 103. Para o
residuo da concentracdo das espécies, o critério adotado foi de 102 Caso o
residuo normalizado da concentracdo seja inferior a este valor, LSTEP se torna
verdadeiro e a solug&o avanga no tempo.

A solucdo das equacdes do escoamento (componentes da velocidade,
correcdo da pressao, energia cinética e dissipacdo especifica para o caso de
regime turbulento) é resolvida, portanto, nesta ordem em uma rotina iterativa.
Ao término de cada iteracdo é verificado se o residuo maximo de massa do
liquido é inferior a tolerancia arbitrada de 10°. O programa somente prossegue
para calcular os campos de temperatura e de concentracdo de cada uma das

espécies em caso afirmativo.

4.3
Algoritmo de Solucéo

A Figura 4.2 ilustra o fluxograma utilizado para resolver o modelo entalpia-
porosidade. Este consiste de um lago continuo para cada instante de tempo,
guando séo solucionados os campos do escoamento e o modelo termodinamico.
A contribuicdo do presente trabalho corresponde a inclusdo do madulo referente
ao modelo de turbuléncia, indicado em azul na Fig. 4.2.

O algoritmo pode ser descrito com 0s seguintes passos:

o Leitura do arquivo de configuracdo, cujos dados servem para determinar
as condicbes do experimento que se pretende representar tais como
propriedades do fluido, vazado da bomba, geometria do ensaio, etc.

o Construcdo da malha ndo uniforme com o nimero de volumes informados
no arquivo de configuragao.

o No lago, por sua vez, sao atualizadas concentracdes molares, as fragdes
de cada espécie nas fases solidas e liquidas e o tamanho do depésito para
aguele instante de tempo. A cada passo de tempo é feito entdo:

) A atualizacdo dos valores de concentra¢do molar conforme o Ultimo campo
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de ¢z,. A partir da rotina de equilibrio de fases se determina a quantidade
molar de cada espécie na fase liquida e na fase soélida.

) Os campos de velocidade e pressao, juntamente da energia cinética
turbulenta e da dissipacéo especifica (quando o escoamento é turbulento)
sao resolvidos até que todo 0 escoamento esteja convergido.

) Os campos de temperatura (T) e espécies (cz,) sao resolvidos conforme
Souza (2014).


DBD
PUC-Rio - Certificação Digital Nº 1421939/CA


PUC-RIo - Certificacdo Digital N° 1421939/CA

Capitulo 4 — Método Numérico 71

INPUT [€— Dados de entrada e parametros constantes

GRID —» Malha

I
<— |nicializa U, V, P, k, w, T=Tin, xi, cz,cezi e Ss=0
START ¥ Inicializa parametros de mistura, Z, Ho, Hs, Cpo e Cps

— Inicializa po, ps, p (po So), Co € Cs

—» Se t > tisotéermico: Tparede de CObre = Tw
—> 7; (czi /) ; Zi—n (1 - 217" 2)

A\ 4

— 20T, P, T, £ (P, T, )
o —»  f,;(P,T,xJd
Equilibrio de Fases L, i & xsii (nova composic&o)
DENSE
—  Recalcula Z, po€ ps _,f
—> Ss
—» p (p0 So0), co e cs
(=) Convergéncia Concentracdo [~ EF = ¢S, + €555
> Residuo_conc e LSTEP
!
OUTPUT |— Espessura do depdsito e saida de dados
Sim
= Fim
@.— March —» t(t+At);iter=0, LSTEP=FALSE
 —
| velu:velv:ipc | ,U;V;PC < 2
Nao
LTURB ——
K:w > K; w; pr
| Converaéncia —» Residuo —»
—f— P
—> Z, Ho, Hs, Cpo e Cps < A
TEMPE [>T
k—>| Convergéncia Temperatura — Residuo_temp —»’
4
ESPECIES |[—»czi e ¢
I
iter = iter+1 Sim

0 —» | LSTOP=TRUE
>, v

Figura 4.2: Fluxograma de solucéo.
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