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RESUMO

Agitacio e mistura s3o o coragdo da indasiria quimica, € provavelmente 0s
equipamentos para esses fins sdo os mais antigos que se possa imaginar quando se fala em
processamento de matérias primas visando-se a obteng8o de produtos. Devido a sua grande
importancia para a industria, os processos vem se desenvolvendo ao longo do tempo €, nas
ultimas décadas, t€cnicas computacionais tem sido utilizadas para o projeto e otimizagio
desses equipamentos. Em especial destaca-se a fluido-dindmica computacional — CFD
(Computational Fluid Dynamics).

Este trabalho tem como objetivo a aplicacdo de técnicas de CFD para o estudo de
sistemas com agitadores tipo 4ncora, utilizados em geral para fluidos altamente viscosos e,
portanto com alto consumo de energia. O estudo por sua vez, através do entendimento dos
fluxos no interior do tanque, tem como objetivo propor solugbes e modificagdes a fim de

melhorar a mistura e minimizar o gasto de energia no processo.

O pacote computacional CFX 4 4. foi empregado como ferramenta de CFD para a
realizaciio dos estudos contidos neste trabalho, tendo sido obtidos resultados esclarecedores
dos fendmenos envolvidos e coerentes com os dados experimentais disponiveis em
literatura.

Conclui-se que as ferramentas utilizadas sdo apropriadas para o estudo de tanques
agitados e que possibilitam tanto o projeto como também a otimizagdo de sistemas
existentes, comn economia de tempo e dinheiro. Quando comparada a técnicas
experimentais, a técnica provou fornecer resultados precisos e confidveis. A sugestdo para
estudos futuros € o calculo simultineo de reacdes quimicas, para o entendimento de

reatores quimicos, especialmente em reages onde a viscosidade varia com o tempo.

Palavras chave: CFD, tanques agitados, agitador tipo &ncora, simulagio computacional
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ABSTRACT

Stirred vessels and mixing systems are the core of the chemical industries, and
probably they are the oldest equipment in chemical processing for desired products. Due its
great importance to the industry, these processes have been developed through the time,
and in the last decades, computational techniques have been used in the project and

optimization of these equipments. Particularly the Computational Fluid Dynamics — CFD,

The objective of this work is to apply CFD techniques in the study of systems
agitated by anchor impellers, generally used for highly viscous fluids and therefore with
high power consumption. The study has the objective to propose changes in the system so
mixing can be optimized and the power consumption minimized, through the understanding

of the flow patterns inside the tank.

The computational package CFX 4.4. has been used as a CFD tool to generate the
numerical results, which are useful to clarify the phenomena and are coherent with

experimental data available in the literature.

The study showed that the tools that have been used are appropriated to the study
of stirred vessels and are able to design new systems and optimize actual systems, leading
to money and time saving. When compared to experimental techniques, the tools used
showed that it is able to provide precise and reliable results. The suggestion for future
studies is the simultaneous calculus of chemical reactions, which can lead to a better

understanding of chemical reactors, especially those in which viscosity varies along time.

Keywords: CFD, stirred tanks, anchor impeller, computational stmulation.
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1. INTRODUCAO
1.1. - Motivagdo do projeto

O estudo de tanques agitados tem sido um campo de pesquisa por varias décadas,
devido a grande importéncia destes sistemas para a indastria quimica. A grande maioria dos
processos de agitac3o envolve agitadores tipo turbina (ex. Rushton turbine, turbina de pas
retas e turbina de pas inclinadas) em escoamento turbulento. Conseqiientemente a maioria
dos estudos em laboratdrio e computacionais considera o regime turbulento. Da mesma
maneira, poucos trabalhos abordam o escoamento laminar, € um nimero ainda menor
analisa o agitador tipo &ncora. Mesmo sendo de grande importdncia, os trabalhos
computacionais disponiveis sobre o agitador tipo incora normalmente utilizam geometrias
simplificadas e malhas computacionais grosseiras. Esse trabalho aborda tanques com
agitadores tipo &ncora, amplamente utilizado para fluidos altamente viscosos (10-100 Pa.s),
em geometrias mais realistas e utilizando malhas mais finas. Ha muitas aplicagles
industriais, como condicionadores para cabelos e outros produtos que necessitam de
agitadores que funcionem também como raspadores, minimizando assim a possibilidade de
existir zonas mortas e de ocorrer queda na eficiéncia de troca térmica por deposi¢io de
sélidos nas paredes do vaso. O sistema reacional em questdo é usado tipicamente em

reacOes poliméricas e em alguns processos da inddstria alimenticia.

A maioria das correlac@es utilizadas no projeto de tanques agitados foram obtidas
a partir de dados experimentais, e sdo usadas para o scale-up de sistemas especificos. Essas
correlagbes sdo capazes de prever somente caracteristicas de fluxo globais do sistema.
Entretanto, o projeto de tanques mais eficientes requer um melhor entendimento dos fluxos
locais no interior desses sistemas, o que pode revelar a presenca de zonas mortas e outras
ineficiéncias no interior do tanque. O desenvolvimento de sistemas de agitagio mais
eficientes fornece um maior rendimento das reagBes quimicas envolvidas, o que ,por sua
vez, implica em produtos de maior qualidade, processos mais econémicos € COITetos
ambientalmente, pois menos residuos indesejaveis sdo formados. Um projeto de tanques
mais eficientes requer um conhecimento dos mecanismos de transferéncia de massa, de
calor e de quantidade de movimento no interior do tanque. A aplicagio das equagdes da

conservacdo da quantidade de movimento, energia e massa ao sistema geram um sistema de
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equagdes que ndo possui solugdo analitica para a geometria em questdo, por 1550 s¢ torna

necessario o uso de calculo numérico.

De uma maneira geral, dois métodos basicos de resolugiio s#o utilizadas para o
sistema de equagdes obtido pela aplicacio das leis de conservagdo de maneira acoplada,
sendo estes o métodos dos elementos finitos (MEF) e o método dos volumes finitos (MVE).
O método das diferencas finitas também pode ser aplicado, mas este ndo garante a
conservagio das quantidades do sistema. A fluido dindmica computacional (Computational
Fluid Dynamics - CFD), que utiliza os métodos citados acima, com o desenvolvimento de
algoritmos mais potentes € com o proprio desenvolvimento de computadores com maior
capacidade de processamento, tem sido utilizada cada vez mais nas Ultimas duas décadas
para a analise desses sistemas, juntamente com validagbes experimentais das simulagBes

computacionais.

A CFD tem a capacidade de predizer os campos de fluxo juntamente com a
distribui¢io de temperatura e concentra¢do para uma dada geometria, dadas as condigBes de
contorno correspondentes e as propriedades reologicas do fluido. O método de analise
computacional deste trabalho utiliza um procedimento de calculo baseado no método dos
volumes finitos acoplados a um sistema de coordenadas generalizadas, necessario para
acomodar a geometria do problema. O recente desenvolvimento de cddigos com a
utilizacdo das coordenadas generalizadas possibilitou ao método dos volumes finitos
acomodar, a principio, todas as geometrias possiveis, tendo este fato grande importéncia
para o crescimento da utilizacio do MVF, visto que o método sempre foi bem aceito por ser
baseado em balangos para cada volume de controle, porém possuia a limita¢dio de necessitar
de malhas estruturadas e, em muitas geometrias isso ndo era possivel. O modelo é
tridimensional e representa muito proximamente um tanque real. A malha computacional €
suficientemente fina, de maneira que os resultados sfo independentes do tamanho dos
volumes de controle (um estudo de independéncia da malha € realizado). Trés diferentes
estratégias de resolugiio sdo revisadas: Multiple Reference Frame (MRF), Sliding Grid (SG)
e Single Rotating Frame of Reference (SRFR) e todas sio aplicaveis para o scale-up do

processo, pois se pode modelar um tanque de qualquer tamanho apos o método ter sido
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validado para uma escala qualquer como, por exemplo, a laboratorial, fornecendo maiores

subsidios para o projeto desses tanques.

No caso especifico deste trabalho, foi possivel coletar dados para o ntimero de
poténcia na literatura para um tanque real. Dados coletados em um tanque real sdo
necessarios para indicar se o método apresenta resultados coerentes ou se ainda precisa ser

melhorado, caso ndo apresente resultados coerentes com os coletados.

1.2. - Objetivos

O objetivo principal deste trabalho é modelar tridimensionalmente um tanque
agitado por um impelidor tipo &ncora, a fim de se obter os fluxos no interior do tanque.
Adicionalmente, planeja-se estudar a influéncia de pardmetros importantes paia a
simula¢do computacional de tanques agitados, como influéncia do mimero de blocos e de
volumes de controle e diferentes estratégias de resolucio na rapidez e a precisio da solugio
numérica, além de pardmetros importantes para o estudo dos fluxos no interior dos tanques
como variagio do nimero de Reynolds, distribuicdo de viscosidade em um fluido
pseudoplastico. Uma aplicagao do método objetiva mostrar a utilidade deste para o projeto
de sistemas mais eficientes, onde o agitador tipo 4ncora € substituido por um sistema
descentralizado com trés agitadores de pas inclinadas. Finalmente, planeja-se realizar
estudos baseados em dados da literatura, necessarios para a validagio das simulagdes

numericas.

1.3. - Organizacdo da dissertagdo

Este documento visa apresentar ao leitor, de maneira clara e objetiva, os aspectos
estudados sobre tanques agitados e simulagbes computacionais (Capitulo 2 - Revisdo
bibliografica), bem como a formulagdo e resolugio do modelo matematico (Capitulos 3 e 4)
utilizado para a obtencio dos resultados numéricos (Capitulo 5) que so analisados ¢

comentados (Capitulo 6). Sio feita_s sugestOes para estudos futuros (Capitulo 7).



7. REVISAO BIBLIOGRAFICA

2.1. - Introducdo

Atualmente ha poucos trabalhos sobre tanques agitados por impelidores tipo
dncora. Os trabalhos de simulagdo publicados sobre este tipo de impelidor geralmente
utilizam geometrias simplificadas do tanque e malhas {grids) grosseiras. Porém, quando se
procura por algo menos especifico sobre o assunto considerado, a literatura € bastante
abundante. Para ajudar no entendimento e na resolugio do problema proposto para a tese de
mestrado, foram estudados artigos referentes a tanques de mistura, a fluido dinamica
computacional, aos efeitos de mistura em reagdes quimicas e as reagSes poliméricas. Foram
também estudados alguns livros referentes a mistura [37] [46], os manuais do pacote

computacional utilizado (CFX 4.4.) e o material do Curso de agitagio e mistura [47].

2.2. - Revisdo de Artigos/Livros

Pedrosa (2000) utiliza a CFD para a simulag3o do tanque de mistura com agitador
tipo fncora abordando o problema com uma matha bi-dimensional. A geometria, entretanto,
¢ bem definida (representa fielmente o sistema real para 2-D) e os resultados mostram que a
CFD ¢ uma ferramenta eficiente para o problema da fluido dindmica em tanques agitados.
O artigo reafirma a adequagio do agitador tipo dncora para fluidos altamente viscosos e
tixotropices. Também ¢ sugerido o estudo tri-dimensional do problema, sugerindo que a

utilizag¢do de ferramentas computacionais de alta performance ¢ necessaria.

Peixoto (2000) utiliza a CFD para a simulag3o do tanque de mistura com agitador
tipo dncora abordando o problema de forma pseudo tri-dimensional, fornecendo resultados
representativos do fluxo e gradiente de temperatura no tanque agitado que sio Gteis ao
projeto eficiente desses sistemas. Também ressalta que ha um compromisso entre gasto de

energia € a circulagio dentro do tanque.

Brucato (1998) apresenta uma comparagdo entre trés métodos alternativos para a

simulagdo do campo de fluxo em tanques de mistura com chicanas, em regime turbulento.
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No primeiro método, o agitador ndo ¢ explicitamente simulado, sendo seus efeitos
modelados por imposicio de condi¢Ses de contorno apropriadas (perfis de velocidade, por

exemplo), obtidas empiricamente, para o fluxo externo ao mesmo.

No segundo método, todo o volume do tanque ¢ dividido em duas regides
concéntricas que estdo parcialmente em contato. Na regifio interior, que contém o agitador,
os campos de fluxos sdo simulados em referéncia rotacional (rotating reference frame) e a
regido exterior € estacionaria. As informagdes sdo trocadas iterativamente na fronteira entre
as duas regides. Esse procedimento € conhecido como 10 (Inner-outer procedure ou Inner-

outer approach). Ver figura 1.

(a) (b)

amr i mEE AR o
RN NN NN

Figura 1. [4] Procedimento I0; dominios computacionais para as simulagtes internas (a) e externas (b). \\W\ € a regido
excluida dos céleulos, £, e X, sio as superficies de controle onde as condic@es de contorno sdo impostas iterativamente.

O método descrito como IO pelos autores no artigo referenciado é muito similar ao
método conhecido como AMultiple Reference Frame (MRF), possuindo diferencas na
maneira em que as informagdes sdo trocadas na fronteira entre a regifio em referéncia

estacionaria e a regifio em referéncia rotacional.

No terceiro método, o volume do tanque € dividido em dois blocos concéntricos, o

bloco interno rodando com o agitador e o externo estacionario. Os dois blocos deslizam
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entre si, sendo os calculos realizados através do uso de uma malha transiente, e sdo

conectados pelo uso da técnica de sliding-mesh ou sliding-grid (SG). Ver figura 2.

Figura 2. [4] Procedimento sliding-grid. (a) bloco central rodando, (b) bloco externo estaciondrio ¢ L fronteira.

Foram obtidos resultados computacionais para varias geometrias usando os trés
métodos de complexidade e demanda computacional crescentes: O método em estado
estacionario de condigbes de contorno no agitador (IBC — impeller boundary condition), o
método 10 e o método dependente do tempo sliding-grid. As seguintes conclusdes por

comparagio foram delineadas:

- O método IBC ndo tenta simular o fluxo no agitador, € modela o seu efeito por
imposi¢io ao fluxo externo das condigBes de contorno apropriadas, de origem empirica. E o
método que requer menor iempo computacional, mas como depende de dados
experimentais, depende fortemente da disponibilidade e precisdo desses dados para o tipo

de tanque considerado. Sua capacidade de predigio €, portanto, himitada.

- O método IO € baseado no acoplamento iterativo de duas solugbes emr estados
estacionarios. Provou ter valor preditivo e permitiu simulacGes satisfatorias dos campos de
fluxo e turbuléncia sem o uso de dados empiricos. Em geral produziu dados mais precisos
que os obtidos pelo método IBC. Apesar de necessitar de um tempo de computagéo maior,
quando comparado ao IBC, possui a vantagem de ndo requerer o recurso de sliding-grid,

que ¢ ainda mais custoso em termos de tempo computacional. O método deve ser utilizado
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com cautela. Ele ndo ¢ apropriado quando grandes variagSes de pressio ocorrem proximas

a interface de conexdo entre os blocos.

- O método SG forneceu as melhores concordincias com os dados experimentais
em considerando-se quantidades de fluxo médias, mesmo tendendo & nfo predicio da
energia turbulenta. Como o meétodo IQ, mostrou-se iotalmente preditivo e aplicavel a
configuragdes de tanques/agitadores arbitrarias. Por outro lado, foi o que requereu mais
esforco computacional entre os métodos comparados aqui. Vale ressaltar que outros autores

citam este procedimento como excelente preditor das propriedades de turbuléncia.

O artigo comenta, em geral, que os resultados obtidos foram bons. Este trabalho é
© Unico até o momento a revisar as trés estratégias de solugdo. Relembra que os resultados
satisfatorios podem ser frutos do uso de malhas mais finas e critérios de convergéncia mais

rigorosos.

Brucato (2000) utiliza o fluxo em um reator tipo tanque agitado predito pela CFD
para simular um processo dependente da mistura em que ocorrem duas reagdes paralelas,

competindo por um reagente comum:

A+ B — Produto 1 e A + C — Produto 2

Foi realizado um experimento, onde A = OH, B = %Cu™ e C = etil-cloroacetato.
Sendo que para o experimento, a seletividade final do processo foi medida pela analise
colorimétrica do Cu™ residual. A seletividade foi observada como sendo dependente da

velocidade de agitago e, portanto, da eficiéncia de mistura durante o processo em batelada.

Os campos de fluxo obtidos pelas simulagdes tridimensionais forneceram
resultados muito proximos aos dados experimentais, sem o uso de parametros ajustaveis.
Esses resultados promissores foram obtidos modelando-se somente o fendémeno de
macromixing, tendo sido descartados os fen6menos de micromixing, confirmando assim a

hipotese de o sistema ser perfeitamente misturado localmente.



Ciofalo (1996) realizou simulaces numeéricas do campo de fluxo turbulento em
tanques de mistura sem chicanas com agitadores radiais, sem o uso de dados empiricos e
utilizando no agitador a técnica de rotating reference frame. Problemas de superficie livre
também foram simulados, nos quais o perfil do vértice central foi calculado como parte da
solugio por meio de técnica iterativa. Os campos preditos de velocidade e turbuléncia ao
longo de todo o vaso e os consumos de energia foram confrontados com dados da Iiteratura,
perfis de superficie livre também foram comparados com dados experimentais obtidos em

um tanque experimental modelo. Ressalta-se a importéncia da inclus3o da forca de Coriolis.

Jaworski (1997) usa a CFD de maneira totalmente preditiva para modelar o fluxo
em um fanque com chicanas, validando os resultados para escoamento laminar. O
procedimento de calculo utiliza um pacote comercial de CFD com a capacidade de utilizar
a técnica de sliding mesh. A comparagio realizada no artigo entre os valores experimentais
e os computacionails mostraram a concorddncia dos valores, ressaitando que os pacotes
avancados de CFD agora podem fornecer subsidios apropriados para aspectos da
engenharia de processos como um projeto integrado de tanque agitado, incluindo a
engenharia mecénica e outros aspectos. No artigo sio comentados varios artigos que
utilizam a técnica de rotating frame of reference mas, baseado em resultados anteriores do
autor, espera-se que, para o problema em estudo que possui chicanas, a precisio da

modelagem seja aumentada pelo uso da técnica de sliding mesh.

O método siiding mesh € mais custoso em termos de tempo computacional, porém
com a boa qualidade de ser totalmente preditivo e ndo necessitar de dados experimentais.
Entretanto, na auséncia de chicanas, um método mais simples, que emprega uma Unica
rotating frame of reference, pode ser usado desde que as paredes do tanque sejam

simétricas em relagdo ao eixo axial e sejam co-axiais com o eixo do agitador.

Perng (1993) descreve o desenvolvimento de um procedimento de moving-
deforming mesh para a simulagdo de fluxo em tanques de mistura. A malha {grid) junto ao

agitador se move e causa deformagio dos volumes adjacentes.
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(a) (b (s} (D

Figura 3. [7}) Movimento do grid por deformagdo: (a) inicio, (b) grid se move e deforma, (c) a fronteira da direita e as
células sdo deslocadas para a esquerda, (d) o grid avanca a distancia de uma célula.

A figura 3 mostra a seqiéncia de movimento da malha. No tempo inicial a
dominio é dividido em uma matha Unica como mostrado na figura 3a. Uma condi¢do de
contorno rotacional ciclica é impostas as fronteiras esquerda ¢ direita. As pas do agitador
movem-se em sentido anti-horario e levam o mesh com elas. Quando a deformagdo atinge
um limite pré estabelecido (figura 3b), ha a mudanca imediata para a célula anterior (figura
3¢), de maneira que um movimento continuo do mesh & obtido. O método foi validado por
comparagdo ao método rofating frame e em seguida a escoamentos transientes laminares e
turbulentos em tanques bi e tri-dimensionais. As caracteristicas de fluxo foram

corretamente observadas (reproduzidas). Este método foi o precursor da técnica de sliding

mesh.

Sandhu (1992) estudou de maneira preditiva os padrSes de fluxo em tanques
agitados, em regimes laminar e turbulento, através do uso dos pacotes de fluido dindmica
computacional FIDAP ¢ STAR-CD . Foram feitas comparagdes entre os dois pacotes
quando apropriado. Observa-se que o pacote FIDAP nio se mostrou habil para a resolugdo
de problemas em regimes turbulentos. As simula¢es usando o STAR-CD envolveram o
uso da técnica de sliding-mesh para o cilculo do regime turbulento. E ressaltada a
importancia de se obter resultados independentes da malha para mostrar que os mesmos s30
consistentes. Os resultados foram comparados com resultados experimentais ¢ mostraram-
se coerentes, considerando-se os erros experimentais devido & técnica experimental

empregada em alguns dos estudos referenciados.
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Abid (1994) estudou a mistura em tanques com agitadores paddle e de duas
laminas (two blade) com diferentes larguras das laminas. Foi utilizada a fluido dindmica
computacional para a resolucéo da dindmica do fluido em “todos os pontos™ no interior do
tanque, obtendo-se os padrdes de fluxo, as componentes de tensdo e a func¢io de dissipagdo
viscosa. Os resultados sio comparados com dados experimentais ¢ é observada boa
concordéncia. Por exemplo, para o agitador paddle o fluxo € quase que totalmente azimutal
longe das paredes, de maneira que para se criar uma circulagdo axial é necessario de
diminuir a altura do agitador em relag¢do ao fundo do tanque. O artigo mostra a habilidade

da CFD em modelar mudangas nos padrdes de fluxo tridimensionais em tanques agitados.

paidile sgitator two-hizde impeller

Figura 4. {9] Agitadores de duas laminas.

Os agitadores de liminas grandes s&o em geral usados para a mistura em regime
laminar de fluidos altamente viscosos. Quando as laminas do agitador de duas 1dminas se
tornam menores no sentido radial, esse agitador passa a ser chamado de turbina (como o
Rushton turbine). As equacgdes de Navier-Stokes sdo escritas em coordenadas cilindricas e
resolvidas com o uso da técnica de rotating frame of reference. A superficie livre (topo do
tanque) do liquido ¢ considerada como sendo plana e horizontal, correspondendo ao fato da
aceleraciio centrifuga ser pequena comparada a gravidade (Fr << 1). Este efeito ¢

conseguido pelo uso de chicanas ou defletores.
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Foram realizados calculos com trés malhas com ordem crescente de precisio:
15x24x20, 21x27x31 e 23x35x33. Porém observou-se que a malha de precisdo
intermediaria apresentou um melhor compromisso entre esforco computacional e precisdo
dos resuitados obtidos. Os resultados obtidos para malhas mais finas que a segunda ndo
modificaram o perfil de fluxo obtido. A comparagio dos resultados obtidos mostrou-se
dificil devido & escassez de informacOes na literatura e aos resultados publicados estarem
focados no fluxo longe do fundo do tanque e da superficie livre. A validagio completa do
modelo necessitaria de uma comparagdo de todo o campo de velocidades com um campo

medido usando, por exemplo, a técnica de Laser Doppler Anemomeiry (LDA).

Blackburn (2000) utilizou um método hibrido para estudar fluxos turbulentos em
vasos de mistura com agitadores axiais. O fluxo médio no tempo na regido do agitador é
modelado usando a blade element theory e o fluxo no restante do vaso € simulado pelo uso
de método numeérico de volumes finitos de segunda ordem com Reynolds médio. Os dois
modelos sio acoplados iterativamente através de condigbes de contorno e do célculo da
energia dissipada no vaso de mistura. O procedimento em questdo € menos exigente em
termos de tempo computacional do que as alternativas que necessitam de detalhes do fluxo
na regiio do agitador. Os resultados da simulagdo foram comparados a experimentos
detathados de Laser-Doppler no vaso experimental do laboratério. Os resultados mostraram
uma diferenga absoluta média da ordem de 1% na ponta do agitador, e 0 consumo de
energia foi predito com precisdo de dois digitos. O equipamento experimental € descrito em
detalhes, como sendo um tanque cilindrico de acrilico, com fundo plano, ¢ 0 mesmo foi

posicionado dentro de um tanque quadrado de vidro para minimizar a distorgdo otica.

A Blade element theory ¢ explicada em detathes, com as equagBes finais
fornecidas. As pas do agitador sdo modeladas de maneira detathada. O fluxo no restante do
tanque foi simulado pelo uso do solver CFX-42 (AEA Technology). No pacote foi

utilizado o método SIMPLEC para implementacio do acoplamento pressdo-velocidade.
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Square (hass lank

Figura 5. [10} Layowut do sistema de medidas com dois comporentes LDV (laser-Doppler velocimetry).

Patwardhan (1999) estudou a relacio entre os padrdes de fluxo e a eficiéncia de
mistura. Foram examinados os padrdes de fluxo gerados por cerca de 40 agitadores de
fluxo axial. Os agitadores possuiam diferentes dngulos nas pas, rotagdes nas pés, larguras
das pas, didmetros, localizacGes e diregdes de bombeamento. O fluxo médio e as
caracteristicas de turbuléncia foram medidas com o uso de laser-Doppler velocimetry
(LDV). Com base nos dados de LDV os padrdes de fluxo foram estabelecidos pelo uso da
fluido dindmica computacional (CFD), e posteriormente usados para simular o processo de
mistura. Os tempos de mistura preditos tiveram excelente concordincia com os valores
experimentais. Foi mostrado que o tempo de mistura adimensional (8) varia inversamente
com o numero de fluxo secundério do agitador. Comparagdes dos agitadores com base de
igual consumo de energia por unidade de massa mostraram que o tempo de mistura é
proporcional ao niimero de poténcia do agitador e ao didmetro do tanque e inversamente
proporcional ao nimero de fluxo secundario do agitador. O modelo de CFD mostrou a
possibilidade de se reduzir o turbilhdio em cerca de 20% do valor atual e, ainda assim,
conseguir o0 mesmo tempo de mistura. Essa redugio no turbilhdo representa uma economia

substancial nos custos operacionais.

Xuereb (1996) partiu do principio que algumas reagdes quimicas na fase liquida

podem ocasionar mudangas drasticas no comportamento reoldgico do fluido. Isso



13
geralmente acontece em tanques agitados com chicanas, que sdo em geral fluxos
dependentes do regime hidrodindmico — laminar ou turbulento. A partir desse principio
foram realizadas simulacSes por fluido dindmica computacional, para o calculo de campo
de velocidades e dissipago localizada de energia onde o liquido € inicialmente pouco

viscoso e se torna altamente viscoso e posteriormente pseudo-plastico.

As simulacdes indicam que os padrdes de fluxo gerado pelos dois agitadores séo
bastante diferentes, especialmente com grandes zonas de recirculagfio e zonas mortas no
regime laminar. Dependendo das propniedades reologicas do fluido, a dissipagio de energia

ocorre nas vizinhaneas dos agitadores ou nas paredes ou perto delas.

Lamberto (1999) caracterizou a estrutura do fluxo laminar em um tanque agitado
sem chicanas, com um agitador radial de seis Jdminas, usando experimentos para a
visualizagio de fluxos, experimentos de PIV (particle image velocimetry) e simulagbes
computacionais de CFD (fluido dindmica computacional). Como esperado as estruturas de
fluxo secundario eram predominantemente dois anéis de vortices, acima e abaixo do
agitador. Essas regibes secundarias de circulagdo eram segregadas do seio do fluxo e para
niumeros de Reynolds no agitador baixos (5 < Re < 100), as posi¢es e tamanho dos “anéis”
foram dependentes do nmimero de Reynolds e da localizagio das pas do agitador. A
capacidade de bombeamento e o “fluxo de circulaggo” do agitador foram quantificados e os
resultados indicaram que o “fluxo de circulagio” € cerca de quatro vezes a capacidade de
bombeamento do agitador. Os célculos apresentados no artigo representam um ponto de
vista Euleriano (rofating frame of reference), de maneira que nio podem ser usados para
analisar em detalhes os efettos como flutuagdes na velocidade das pas na estrutura de fluxos
do sistema. Entretanto, as simulagdes servem como ponto de inicio para simulagdes
Lagrangeanas, as quais serdo usadas (segundo o autor) para se “seguir’ particulas inertes

através do fluxo, em uma tentativa de se captar a natureza dindmica do processo de mistura.

Ismailov (1997) estudou um reator tanque com chicanas agitado. O fluxo
turbulento foi gerado por um agitador Ayperboloid de baixo atrito, a um namero de
Reynolds constante (5600), e foi usado um anemodmetro diode fiber laser-Doppler. Os
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resultados experimentais foram confrontados com um programa de CFD baseado no
modelo k- . O perfil do fluxo préximo ao agitador ¢ caracterizado por uma série de jatos
de vértices que se prolongam periodicamente para baixo dentro de uma extensdo radial de
0.5D a 0.7D. A maior medida de velocidade tangencial foi de 96% da velocidade na
extremidade do agitador. Nessa regiio a energia cinética € extensamente dissipada.
Varia¢gBes maiores do que D/S influenciam sensivelmente a estrutura do fluxo e a

distribui¢io de energia cinética.

Gosman (1992} estudou a possibilidade de se predizer o fluxo turbulento bifasico,
sdlido-liquido e gas-liquido, em um vaso agitado com chicanas. Um modelo Euleriano de
dois fluxos € aplicado, baseado na hipétese principal de uma fase interpenetrante e
continua. As equagbes de conservacio de massa e momento linear sio resolvidas para cada
fase e os efeitos de turbuléncia sdo modelados estendendo-se o modelo k-¢ de monofasico
para bifasico. O sistema de equagdes acopladas resultante da modelagem ¢ entdo resolvido
por um algoritmo implicito bifasico, que permite o calculo de uma variedade grande de
fragdes em cada fase, tamanhos de particula e taxas de densidade das fases. Os resultados
preditos sdo apresentados para escoamentos sdlido-liquido e gas-liquido (bubbly). Foram
feitas comparagdes com os dados experimentais para as velocidades médias das fases e

fragdo volumétrica, velocidade de escorregamento média e quantidades de turbuléncia.

Como condigtes de contorno, foram aplicadas as seguintes:

- Agitador: de importéncia primordial no modelo computacional. O agitador tipico
¢ a Rushton-turbine que cnia um fluxo altamente complexo nas suas vizinhangas. De
maneira simplificada, foram impostas a velocidade e os valores de k- no volume varrido

pelo agitador por referéncia aos dados experimentais.

- Superficies sélidas: condi¢io de contorno de nfic escorregamento ¢ imposta a
toda superficie solida para a fase “continua”. S3o introduzidas no cilculo como “fungdes

parede”. Como uma primeira aproximacio, a mesma condicdo € aplicada na fase discreta.
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- Superficie livre: a superficie livre € assumida como sendo plana, ela segue a
velocidade normal, as tensdes tangenciais, os fluxos normais de k e € e finalmente, o
gradiente da fase solida se torna nulo na superficie. Entretanto, nos sitemas gés-liquido a
velocidade normal do gés nio € nula. Nesses sistemas as forgas axiais mais importantes,

proximas a superficie livre, sfo o arraste e forcas de “buoyancy”

As aplicagdes para os sistemas gas-liquido e solido-liquido demonstraram a
capacidade do método de produzir predigdes fisicamente realistas do fluxo e da distribuigio
das fases. Comparagdo com dados experimentais mostrou concordancia quantitativa
razoavel. Entretanto o método proposto precisa ser ainda desenvolvido e testado para varias

condigdes operacionais antes de se tornar uma ferramenta de projeto.

Micale (2000) simulou o campo de fluxo tridimensional pelo uso da CFD,
resolvendo as equagdes de fluxo utilizando um modelo de turbuléncia bem conhecide. O

objeto de estudo foi um tanque agitado, com chicanas, por um ou vérios agitadores.

Duas estratégias para a modelagem foram tentadas. Em um método mais simples o
campo de fluxo € simulando desprezando-se a influéncia da fase solida, com o campo de
fluxo obtido, um modelo muito simples de sedimentacio € empregado para a resoluggo das
equagdes de balango de massa para o solido, visando a obtengio do campo de
concentragdes de solido. Nesse caso, nenhum efeito inercial nas particulas solidas foi

considerado, de manetra que as trocas por convecgdo e difusdo da fase solida s3o assumidas

como idénticas as da fase liquida.

Em uma estratégia mais avancgada, as equagdes de balango e de momento para as
fases solida e liquida sfo simultaneamente resolvidas, de maneira que os efeitos da
presenca da fase solida no campo de fluxo da fase liquida sio levados em conta. Em ambas
estratégias de resolugdo foram realizadas simulagBes totalmente preditivas utilizando a
abordagem Inner-Outer (10). Ou seja, nenhum dado experimental se fez necessario. Devido

ao uso dessa técnica de modelagem do agitador, todo o volume do vaso € dividido em duas
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regibes. Na regido interior, que contém o agitador, o campo de fluxo ¢ simulado em
rotating frame of reference. Enquanto que na regifo exterior, as simulagdes sio conduzidas
na referéncia do laboratorio. As informacGes sdo trocadas iterativamente entre as duas

regides, apos se ponderar azimutalmente e transformar para o movimento relativo.

Os resultados das simulagdes sdo comparados com perfis de concentragdo axial
experimentais para as geometrias estudadas. A comparagio entre os dados experimentais e
os resultados das simulagOes foi satisfatOria para ambas estratégias de resolugio, ao menos
para a geometria com um unico agitador. Foram discutidas as diferengas entre as duas

estratégias, no que tange a precisdo e ao esforco computacional.

Schafer (1998) identificou os vortices que seguem proximos as laminas do
agitador como o principal mecanismo de fluxo responsavel pela mistura e dispersdo em
certos tanques agitados, sendo que esses altos niveis de turbuléncia tem efeitos importantes
em fendomenos como quebra de gotas ¢ danos celulares em reatores biologicos.
ComputagGes numéricas desses fluxos requerem informagOes mais detalhadas nas
caracteristicas da velocidade geradas por diferentes agitadores disponiveis em literatura. No
estudo em questdo, o fluxo médio e a estrutura turbulenta gerados por um impelidor de pas
retas inclinadas em 45° revelaram que em cada lamina € formado um vortice que a segue.
Foram realizadas medidas de LDA (Laser-Doppler Anemometry), medidas experimentais
que fornecem um conjunto de dados mais explicativo do fluxo médio e do campo de fluxo
para um agitador de fluxo axial até a data do artigo. Essas medidas se provaram muito uteis

para a validagfo de futuras predi¢des por CFD do fluxo.

Lee (1998} estudou a estrutura do fluxo em um vaso agitado por uma turbina
Rushton usando técnicas de medigdo baseadas na laser Doppler anemometry. Foram
determinadas as escalas de tempo e comprimento da turbuléncia. Essas caracteristicas
foram ent3o utilizadas para se estimar a taxa de dissipac¢@o de energia turbulenta. Os autores
notaram que os niveis de energia turbulenta e dissipacio turbulenta s@o altos proximos &

turbina e decrescem rapidamente com o aumento da distincia das laminas do agitador. A
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turbuléncia na corrente do agitador € em sua maioria anisotropica proxima as laminas do

agitador. Os resultados s3o comparados com estudos prévios.

Ottino (1994) fez uma revisdo com o objetivo de complementar as revisdes
anteriores, focando algo mais do que os aspectos classicos de mistura relativos a engenharia
de reagBes quimicas, fornecendo mais uma perspectiva da mecénica dos fluidos destacando
os recentes desenvolvimentos na area. O artigo aborda uma descrigdo visual e fisica do
fluxo de fluidos, incluindo ndo homogeneidades espaciais que podem levar & predigdes de

uma ampla variedade de situa¢Ges, tanto em fluxos laminares quanto turbulentos.

E comentado que o tratamento da mistura laminar de fluidos viscosos esta sendo
tratada de maneira apropriada, apoiada nos desenvolvimentos baseados na teoria do caos e
nos crescentes recursos computacionais, bem como desenvolvimentos na mecanica dos
fluidos e novos resultados experimentais. Nesse caso o conhecimento atual satisfaz a
necessidade de uma maior compreensiio que leve ao entendimente do fenémeno. O
panorama da mistura turbulenta, ao contrario do regime laminar, ainda ¢ definido de uma
maneira menos cristalina e nfio ha modelos universais para o entendimento ¢ predigdo como

ferramenta de engenharia.

Sheng (1998) estudou de maneira preditiva o fluxo em um vaso agitado. Ele
utilizou métodos para validar as simulagGes de CFD baseadas na equacio de Reynolds
Average Navier-Stokes (RANS) por comparacio com medi¢des experimentais utilizando a
Particle Image Velocimetry (PIV). Foram obtidos um total de 1024 campos de velocidade
2D, instantineos e seqiienciais, ao longo do plano axial central de um vaso agitado por um
agitador axial P-4, através de medigbes de PIV. Dos dados de PIV foram extraidos os
campos de velocidade média, energia turbulenta viscosa, tensdes de Reynolds e taxas de
dissipagdo. Pela introdugdo de varias ferramentas para quantificar as similaridades e
diferencas entre os campos bidimensionais, as simulagSes de CFD do campo de
velocidades s3o validados por comparagdo aos dados de PIV. Usando-se a PIV e LDV
(Laser-Doppler Velocimetry) os efeitos das condicdes de contorno nas simulagdes de CFD

também ¢é examinado. O efeito das diferentes abordagens para as tensdes de Reynolds na
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predigdo do fluxo também € estudado. O estudo reflete a viabilidade de se utilizar a CFD

para tanques agitados.

Hamill (1998) comentou os avangos da fluido dinamica computacional (CFD) nos
ultimos 15 anos que, através de pré-processadores mais intuitivos e sofvers mais avangados,
estdo tornando a CFD mais facil de ser usada, mais precisa e mais rapida. Nos ultimos 15
anos a CFD se tornou uma parte importante nos projetos de engenharia e no ambiente de
andlises. Com a CFD os engenheiros podem simular escoamentos e a transferéncia de calor
em fase de projeto e entender como sera o funcionamento do equipamento antes de
produzi-lo. Desta maneira diminui-se o numero de protétipos até se alcangar o projeto final,
diminuindo-se © tempo de desenvolvimento. A CFD fomece uma boa relagio
custo/beneficio para se testar novos projetos, 0s quais poderiam ser custosos e arriscados de

se pesquisar apenas atraves de um enfoque experimental.

As técnicas de CFD envolvem a solugio das equagbes de Navier-Stokes que
descrevem o processo de escoamento de fluidos. Essas equacdes sio exiremamente
complexas, e por muitos anos, um esfor¢o consideravel foi feito para o desenvolvimento de
técnicas basicas de modelagem para a resolugdo dessas equagdes. Inicialmente, somente
institutos de pesquisa e umiversidades desenvolviam programas de CFD, e a falta de

interfaces apropriadas para os usudrios restringiam esses primeiros pacotes a poucos

experts no assunto.

Na década de 1980 se deu ¢ inicio da comercializacio da CFD. Com o aumento do
numero de usuarios de CFD os beneficios se tornaram mais evidentes para a indastria, o
que demandou um aumento por softwares mais facilmente utilizaveis. Hoje em dia CFD é
um grande negdcio, e qualquer produtor desses pacotes deve antecipar as necessidades do

mercado.

Gosman (1998) apresenta uma revisdo geral dos progressos realizados na Gltima

década no desenvolvimento da fluido dinimica computacional (CFD) como uma
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ferramenta industrial, com énfase particular nas capacidades de se trabalhar com geometrias
mais complexas. E demonstrado que, pela introdugdo de malhas ngo-estruturadas e
altamente flexiveis, juntamente com a habilidade de se distorcer, escorregar, inserir e
remover regioes especificas, tornou-se possivel se aplicar a CFD a teoricamente todos os
tipos de equipamentos industriais. Quando combinada com os progressos na geragéo de
malhas, solvers numéricos, modelagem fisica, interfaces computacionais e hardware
computacional o resultado final € que cada vez mais esta técnica esta sendo utilizada para o

projeto de equipamentos.

Sharratt (1990) fez uma reviséo dos problemas estudados e de aplicagdes de CFD.
A fluido dindmica computacional atraiu uma aten¢fo considerdvel das indastrias de
processo, entretanto € necessario se estudar a relevincia que ela tem para a engenharia de
processos. O artigo discute a CFD como ferramenta para a resolugio de problemas de

engenharia quimica.

Weetman (1997) descreve um procedimento implementado no pacote de CFD
Fluent para preparar simulagbes para diversas configuraces de tanques agitados (pré-
processamento). Os resultados das simulagbes numéricas, obtidos pelos procedimentos de

Multiple Reference Frame (MRF) e Sliding Mesh foram comparados a resultados
experimentais obtidos por LDV (Laser Doppler Velocimeter)

BT

Figura 6 — [39] Malha gerada para o calcuio por MRF (a) ¢ para ¢ calculo por sliding mesh (b)
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Ressalta-se a utilizagio de uma malha em que a parte contendo o agitador e a parte
externa possuem uma conexdo elemento a elemento para o método de MRF (fig. 6a) e uma
malha em que as duas partes nio possuem elementos conectados na fronteira (fig. 6b),
utilizada no calculo utilizando o procedimento de sliding mesh. Uma diferenga fundamental
é que o procedimento de calculo utiliza uma malha transiente para o calculo por sliding
mesh. Os resultados obtidos numericamente foram concordantes com os resultados

experimentais, tanto para a velocidade média como para o torque observado (com um erro

relativo maior neste (ltimo caso).

Bakker (1998) calcula os padrdes de fluxo gerados por uma turbina (pitched blade
turbine) através do procedimento de sliding mesh. O artigo ressalta que o procedimento de
calculo ndo necessita de dados experimentais para as condi¢des de contorno, o que €
altamente desejavel. Os resultados foram concordantes com os obtidos por LDV {laser-
Doppler velocimetry), o que conduz a conclusio de que o método de calculo é apropriado

para a predigdo de padrdes de fluxo em tanques agitados.
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Figura 7 - [40] Malha utilizada pelo método de Skiding Mesh em dois instantes. A malha na regifio do agitador {regifio
central) se move com ele e “escorrega” em relaciio a malha estaciondria do resto do tanque.

Os resultados obtidos em fluxo laminar para os tanques agitados descritos no
artigo foram bastante precisos. O aspecto negativo das simulagbes é o alto tempo

computacional gasto, comparando-se a simulacdes em estado estacionirio (o método de



21
sliding mesh_utiliza o estado transiente para a malha). O artigo ressalta o importante papel

do método para o desenvolvimento de novos agitadores para aplicacdes industriais.
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Figura & — {40] A magnitude da velocidade média € mostrada como fungdo do niimere de Reynolds (a) e a velocidade
tangencial (b).

O artigo calcula as velocidades para diferentes Reynolds, um aspecto importante ¢
se observar que o numero de revolugdes para se alcancar o estado estacionario aumenta
com o nuamero de Reynolds, bem como as velocidades, 0 que era de se esperar. A

velocidade tangencial converge de maneira mais lenta que as demais (figura 8).
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Figura 9 — [40] Comparagio entre os dados experimentais & os resultados por sliding mesh para diferentes nmeros de
bombeamenioc (impeller promping number), em fangio de diferentes Reynolds.
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A figura 9 mostra a boa concordéancia entre os dados experimentais e os dados
obtidos por simula¢Ses numéricas. O niimero de bombeamento foi calculado com base no

fluxo liquido total que deixa o agitador.

Bertrand (1988) ¢ um dos primeiros artigos a apresentar simulagdes numéricas de
tanques com agitadores tipo dncora. Os agitadores tipo dncora sfo utilizados para fluidos
viscosos, tanto Newtonianos como pseudoplasticos. Os resultados obtidos nas simulagdes
apresentaram boa concorddncia com os resultados experimentais, bem como com os

resultados obtidos em trabalhos anteriores.

Sdo apresentados resultados para as tensdes de cisalhamento, para a viscosidade
aparente, para as taxas de dissipa¢io viscosa e resultados locais para as velocidades. O
artigo conclui que as simulaces se tratam de importante ferramenta para o
desenvolvimento de agitadores em funcio da geometria do tanque e caracteristicas

reologicas do fluido.

Shamlou (1989) apresenta medigSes do consumo de energia para agitadores tipo
ancora em um tanque de 0.15m de didimetro e um de 0.40m de didmetro. A figura 10 ilustra
os perfis criados atras das ldminas do agitador. Os dados para os fluidos Newtonianos e ndo
Newtonianos s&0 correlacionados pelo uso do conceito de viscosidade aparente. O artigo
discute a importancia das propor¢des geométricas do tanque, fornecendo correlagdes para o

projeto de tanques, tanto para escoamentos em regime laminar quanto para escoamentos em

regime turbulento.
impailer hlade
vessel wail
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Figura 10 — [42] Padrdes de fluxo ao redor da lmina do agitador para virios nameros de Reynolds

O artigo conclul que as correlagdes obtidas sdo validas somente para agitadores
tipo ancora planos e descrevem os dados experimentais do estudo atual e dos estudos

anteriores com um razoavel grau de precisdo.

No material: AIChE Equipment Testing Procedure - Mixing Equipment (Impeller
Type) — A Guide to Performance Evaluation (1987), sio apresentados, de maneira
detalhada, métodos para conduzir e interpretar testes de desempenho em equipamentos de
mistura com agitadores. Os testes podem ser conduzidos para determinar o desempenho no
processo de mistura, a confiabilidade mecénica ou a apropriagiio do equipamento para o uso

desejado.

Os testes também podem servir para critérios de mudanca de escala ou para o
desenvolvimento de equipamentos de outros tamanhos. Ja as razdes para a realizacio de
testes podem ser variadas, entretanto os métodos apresentados geralmente se aplicam a
maioria das situa¢des. Cuidados devem ser tomados em se determinar as prioridades do
teste ¢ na selegio dos métodos para a situagio em questio. O material também apresenta
uma revisdo detathada sobre a nomenclatura e os grupos adimensionais utilizados em

tanques agitados.

No matenal do Curso de Agitacido e Mistura na Industria, referente a um curso
ministrado de 25 a 27 de setembro de 2001 no IPT em S&o Paulo capital, estio contidos os
topicos apresentados nas palestras e, portanto o material é uma boa referéncia bibliografica
e engloba a maioria dos aspectos importantes para o entendimento dos mecanismos de

agitacdo e mistura.
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Figara 11 — {44} Tanque de homogeneizagio dotado de agitador tipo ancora

Os agitadores tipo dncora com a configuragio espacial conforme a figura 11 foram
amplamente utilizados na industria de suco de laranja para homogeneizagdio, pois
promovem uma movimentag¢do lenta do fluido, com baixa tendéncia a formacéo de vortices
ou turbuléncias, minimizando assim a geragdo de espuma ou a aeragdo do produto e sua
conseqiiente oxidacdo. Existe hoje uma forte tendéncia para se mudar esta configuracfio
para agitadores de pas retas inclinadas a 45° e descentralizadas, devido, principalmente, ao

menor consumo de poténcia e menor tempo de mistura.

Oldshue et al (1983) apresentam um verdadeiro guia para a mistura de fluidos,
onde sdo abordados desde os conceitos basicos até aspectos de scale-up e de projeto
mecanico. Ha outras referéncias com informacdes semelhantes, entre elas Nagata (1575). O
livro de Oldshue traz informagGes convenientes para o objetivo deste estudo como, por
exemplo, o dado que cerca de 2% das aplicagOes de mistura na industria envolvem fluidos

altamente viscosos. Nestes casos o processo de mistura € de extrema importancia (pag. 35).

A maioria dos fluidos altamente viscosos sdo pseudoplasticos, ou seja, sdo fluidos
ndo Newtonianos, onde a viscosidade decresce rapidamente com o aumento da taxa de
cisalhamento. Para os fluidos altamente viscosos sdo recomendados trés tipos de agitadores,

os agitadores helicoidais, os agitadores de “contorno”, como o dncora, e os agitadores open
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fype, cada um para uma faixa de viscosidade. Os agitadores tipo &ncora tem bom
desempenho para viscosidades de até 50.000 Pa.s. Os agitadores tipo ncora e tipo hélices
sio agitadores close range (as pas se movimentam proximas as paredes do tanque) e

fornecem uma baixa movimentagio axial do fluido ({low top to bottom motion).

Os manuais do pacote de CFD utilizado no desenvolvimento deste trabalho, o
CFX 4.4, descrevem de forma detalhada todos os componentes do pacote computacional. O
pacote € basicamente dividido em trés grupos: pré-processamento, sofver e pos-

processamento.

O pré-processamento engloba toda a descrigio do problema por parte do usuério, o
que inclui a construcio da geometria e a implementagdo das condigdes de contorno. Nessa
etapa, selecionam-se também os modelos que serdo utilizados para a resolugdo do

problema.

A geometria deve ser inserida em um gerador de malha para a resolugdo numérica
pelo solver. A criacdio da malha ¢, de um modo geral, a etapa mais trabalhosa da
modelagem. O pacote computacional CFX 4.4 possui como geradores de malha
basicamente o MESHBUILD e o BUILD, entretanto é possivel sejam utilizar outros
pacotes, como o CFX-HEXA Um aspecto importante do CFX 4.4 € a necessidade da
utiliza¢io de malhas estruturadas. As malhas estruturadas s3o mais complexas para serem
geradas, entretanto facilitam a convergéncia e em geral a tornam mais rapida. As malhas
estruturadas sdo aquelas em que as matrizes de coeficientes sdo ordenadas e, em geral, sdo

compostas por elementos hexaédricos, ou seja, elementos com seis faces.

Uma outra parte do pré-processamento € a criagio de um arquivo de comando
(command file — fc), onde estdo descritas todas as fung3es a serem executadas pelo solver.
Caso se deseje executar uma rotina que nio esta prevista pelo solver, pode ser necessario o
uso de uma sub-rotina. Ha algumas subrotinas ja criadas e descritas no manual, porém

também € possivel a criagio de novas sub-rotinas.
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No pacote computacional estdo previstos diversos medelos de fluidos ndo-
Newtonianos, ou seja, fluidos que ndo obedecem uma relagdo linear simples entre tensio de
cisalhamento (shear stress) e taxa de tensdo (rate of shear strain), dada pela equagio a
seguir. Varios modelos estdo disponiveis no CFX-4 para os modelos simples de fluidos
nio-Newtonianos, onde a tensdo de cisalhamento é uma funcdo ndo linear, ou dependente

do tempo.
o=-pS+{c-2p)VeUS+ u(VU +(VU)")

Onde o € o stress tensor (tensor tensdo).

A relacfio pode ser descrita da seguinte forma:
— T
y=F(r) e p=—
4
Onde v € a taxa de tensfio, T é a tensdo de cisalhamento ¢ yu é a viscosidade

molecular laminar.

Existem cinco modelos de fluidos ndo-Newtonianos disponiveis no CFX4, sdo

eles: Bingham, Bird-Carreau, Cross, Herschel-Bulkley ¢ Power Law. O equacionamento
matematico dos modelos ¢ dado a seguir:

Herschel-Bulkley Model: g = Dk vy
¥

Bingham Model: M= Lk N
4
n_——l
Bird-Carrean Model: =1+, +7)1+&K,r)) 2
Cross Model: To

p=——
1+ (Kyy)
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Power Law Model: p=K,

Para esses fluidos: se n < 1 pseudoplasticos
se n= 1 Newtoniano

sen > 1 dilatantes

Sendo, Ky a consisténcia {consistency), geralmente dada em Pa.s” e sempre maior
que zero, n o indice de poténcia (power index), ng € 1y as viscosidades para baixas ¢ altas
tensdes e 7, ©O yield stress. Deve se observar que, no modelo de Bingham, o Kn pode
também ser conhecido como a viscosidade plastica (plastic viscosity). Os valores destas
constantes sdo inseridos no pacote através de um arquivo de comando conhecido como fc.
Caso o fluido nfo obedeca a nenhum dos modelos previstos no pacote, € necessaria a

criagdo de uma sub-rotina para descrever o seu comportamento reologico.

O solver ou o processamento € o coragdo do programa, onde sio realizados os
calculos e onde € criado © arquivo de saida no formato dmp. O processamento é realizado
em concordéncia com os comandos do fc. Portanto, todo o cuidado deve ser tomado ao se
escrever o arquivo de comando para que todos os aspectos importantes para o problema
sejam observados. As condi¢gdes de contorno (entrada, saida, parede, etc...) podem ser

criadas no fc ou na criag@o da malha (arquivo geo).

Finalmente, o poés-processamento € uma ferramenta para visualizagio dos
resultados fornecidos pelo processamento. Através do uso do CFX ANALYSE ou do CFX
VISUALISE ¢ possivel a criagdo de diversos tipos de graficos, que permitem um melhor

entendimento dos resultados numéricos.

2.3. - Comentario sobre a revisdio bibliografica

A revis@o bibliografica mostrou que ainda ndo foram publicados outros trabalhos
sobre simulagdes computacionais de tanques de mistura com agitador tipo &ncora.

Entretanto ha varios trabalhos que utilizam pacotes computacionais como o utilizado nesie
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trabalho com sucesso para a simulagio de tanques agitados.

Também se observa que as ferramentas de fluido dindmica computacional tem se
tornado mais acessiveis e mais poderosas com o passar do tempo. Isso tem implicado em
um aumento da utilizagio destas ferramentas pelas indistrias, que tem visualizado que é
possivel se otimizar os processos que envolvem escoamentos de maneira totalmente

preditiva, geralmente com economia de tempo e dinheiro.

Como lettura bésica para o entendimento da fluido dinfmica computacional,
recomenda-se a leitura dos livros de Patankar (1980) e Maliska (1995), que abordam de
maneira clara e objetiva toda a formulaciio utilizada no calculo numérico baseado no

método dos volumes finitos, que por sua vez € o coragio da maioria dos pacotes de CFD.
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3. FORMULACAO DO MODELO

3.1. Introdug@o

Neste trabalho foram realizadas simulag¢bes numéricas a partir de um modelo
matematico. Os resultados numéricos somente serfio coerentes com a realidade se os
aspectos relevantes para o fendmeno fisico forem considerados de maneira apropriada, ou

seja, as equagOes que representam o fendmeno devem levar em conta todos os aspectos que

tem influéncia no processo em estudo.

3.2. Equactes fundamentais

As equagbes de conservacio, que descrevem um fluxo qualquer, estfio descritas a

Seguir:

Equagdo da continuidade
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Observe que as equagdes estdo escritas para um problema tri-dimenstonal, pois o
pacote computacional permite a resoluclio de problemas tridimensionais. O pacote
computacional também possibilita que sejam resolvidas as equaces da conservagio de
energia e reagiio quimica de maneira acoplada as equagdes descrita acima. Isto ¢ necessario,

pois as equagbes sdo interdependentes ja que, por exemplo, a viscosidade depende da

temperatura.

Esta possibilidade nédo foi explorada no presente trabalho, visto que este se atentou
ao estudo dos fluxos dentro do tanque, entretanto uma sugestio para trabalhos futuros € a
insercio das equagdes de energia e de um modelo de reacdo quimica para o estudo de uma

reacio de polimerizagdo, visto que o tanque com agitador tipo &ncora € comumente

utilizado para tais reagdes.

Para que as equacdes possam simular as variagOes de viscosidade em funcfo da
reacdo quimica e da temperatura, da taxa de reagio em funcio da temperatura e outras
dependéncias existentes no sistema, € necessario que se obtenha os pardmetros dessas

equagdes como, por exemplo, as constantes das reacdes envolvidas no processo.
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3.3. Aspectos Geométricos

Geometrias Estudadas

Um aspecto importante da modelagem matematica, e certamente uma das etapas
mais trabalhosas de ser implementada nos pacotes computacionais, € a criacdo do dominio

computacional de cilculo, ou seja, © dominio de calculo do modelo matemético que

representa a geometria real.

No passado, os pacotes computacionais ndo tinham a capacidade de criar malhas
computacionais que representassem geometrias complexas, como a deste caso, de maneira
apropriada. Isto ocorria principalmente com os pacotes baseados no método dos volumes
finitos que exigiam malhas estruturadas e nfo ofereciam a possibilidade de se usar
coordenadas generalizadas. Em geral eram necessanas simplificagdes, o que implicava em
uma fonte de erros, ou desvios do caso real. Os pacotes atuais, mesmo os baseados no MVF
tem ferramentas mais poderosas que permitem, a principio, que qualquer geometria tenha

uma malha computacional criada sem qualquer simplificagio.

Na figura a seguir, é apresentada uma geometria utilizada para simulagdes
computacionats, através das estratégias de solugio comentadas anteriormente. Deve-se
observar que ¢ dominio de calculo é dividido em duas regides. A regifio em cinza claro € 0
agitador constituem o bloco que é rotacionado. O bloco externo, em branco, representa o

bloco estacionario.
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¥4 Blaco interno
{3 Bloco extemo

Figura 12 — Gieometria do tanque com agitador tipo éncora, onde foi gerada a malha computacional.

3.4. Propriedades Fisicas

As propriedades fisicas relevantes para o problema em estudo sio a viscosidade ¢
a densidade. As propriedades fisicas podem variar em func¢io da temperatura (viscosidade e
densidade). No problema em estudo alguns fluidos possuem a viscosidade aparente
dependente da tensdo de cisalhamento, sendo fluidos nfio-Newtonianos pseudoplasticos.
Esses aspectos devem ser considerados com cuidado para nfio implicarem em erros nas
simula¢des computacionais. Também é necessdrio que dados precisos de viscosidade e

densidade sejam obtidos para ndo implicar em erros de simulag3o.

3.5. Caracteristicas do modelo - motivagfo ao uso do CFX

O modelo matematico obtido através da aplicagdo das equacgles de conservagéo,

juntamente com as condigdes de contorno impostas pela geometria do problema, ndo possui
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resolugdo numérica analitica. Por isso torna-se necessario o uso de calculo numérico. O
sistema de equacOes algébricas resultantes do modelo matematico, por sua vez, é de dificil
resolucdo, principalmente por serem equagfes acopladas. Seria possivel a criagdo de um
programa para a resolucdo do problema, entretanto esta etapa consumira um tempo maior
do que o tempo deste estudo, ¢ o objetivo deste estudo ndo é o entendimento do
procedimento de calculo, mas a interpretacdo detalhada dos fluxos gerados por sistemas
agitados pelo impelidor tipo dncora. Portanto, para que o estudo fosse viavel, escolheu-se
uma ferramenta amplamente utilizada e ji validada experimentalmente para problemas
semelhantes, o CFX 4.4., o pacote computacional ¢ bastante confidvel e adequado para a
resolucdo do modelo, motivo pelo qual foi utilizado. No caso deste estudo, a ferramenta
computacional serd utilizada com o intuito de se obter dados numéricos do modelo

proposto no trabalho.

3.6. Condig¢Bes de contorno - estratégias de resolu¢iio MRF e SG

Um tanque em uma dada condi¢cio operacional pode ser resolvido por mais de uma
estratégia de resolucio. Apesar de o problema fisico ser o mesmo, as condi¢des de contorno
utilizadas para a resolugio do sistema de equagdes diferenciais podem variar. Um dos
aspectos deste trabalho ¢ justamente estudar a influéncia das estratégias de resolugdo na
precisio da resposta e no tempo necessario para a convergéncia numerica. As condigdes de
contorno e estratégias de resolugdo estdo comentadas em detathes no capftulo sobre

resolugdo do modelo matemético.

3.7. Comentario sobre o modelo

Um aspecto importante sobre o modelo matematico € que o mesmo possibilita a
obtengdo dos perfis de velocidade no interior do tanque, fundamental para se estudar a
eficiéncia local do sistema agitado proposto neste estudo. Portanto, o modelo é adequado
para a resolug@o do problema, estando em acordo também com os modelos encontrados em

literatura.
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4. RESOLUCAQ DO MODELQO MATEMATICO

4.1. Introdugio

A revis@o detalhada da hiteratura sobre tanques agitados indicou que o problema
permite diversas abordagens para a sua resolucdo. As estratégias adequadas para a
resolugiio do problema deste projeto de pesquisa, através do pacote computacional CFX

4.4, sio as seguintes: Multiple Reference Frame (MRF), a Sliding Grid (SG) e a Single
Rotating Frame of Reference (SRFR).

As estratégias MRF e SG estdo bem descritas na revisdo bibliografica e so
aplicaveis a maioria dos os tanques agitados, inclusive os tanques com varios agitadores em
eixos e com velocidades de agitacio diferentes. O SG tem aplicacdo geral. Ja a estratégia
SRFR ¢ aplicavel a um nimero bastante restrito de problemas, entretanto é apropriada ao

problema em estudo pelas seguintes razdes:

1. O problema satisfaz as premissas de simetria em rela¢io ao eixo axial e de

localizagdo centralizada e paralela do eixo do agitador em relagZo ao eixo axial do tanque;

2. A estratégia de single rotating frame of reference é a menos custosa em termos
de tempo computacional, dentre as estratégias que sfo totalmente preditivas (nfio precisam

de dados experimentais);

3. No caso em estudo, devido ao baixo nimero de Reynolds, ndo ha a necessidade

do uso de chicanas (baffles), fator que impossibilitaria o uso de single rotating frame of

reference;

4. A estratégia ja foi utilizada com sucesso, ou seja, os resultados obtidos foram
validados por dados experimentais para outros sistemas semelhantes ao sistema em estudo
[4] [39].
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E oportuno ressaltar que é possivel se utilizar uma estratégia descrita por Brucato
et al (1998) como Impeiler Boundary Condition (IBC) para a resolugéo do problema em
estudo. A restricdo do método IBC ¢ a necessidade de se saber o perfil de velocidades
proximo ao agitador, o que requer, em geral, dados experimentais. Como néio se possui tais

dados experimentais para o problema em estudo, fica invidvel a utilizacio deste método.

Definidas as estratégias de solucio do problema, o primeiro passo € a criagio da
geometria do problema, dentro do pacote computacional utilizado, o CFX 4.4 (AEA
Technology), através do mdédulo CFX BUILD 4.4. O pacote computacional possibilita que
a geometria seja criada em escala real, ou seja, com quaisquer dimensdes. O fato
interessante € que, uma vez criada a geometria do problema, é simples se fazer o scale-up

ou scale-down da geometria, visto que esta € uma opgao pré-programada do pacote.

Um segundo passo, € a determinagdo das condi¢des de contorno do problema. No
pacote computacional algumas condigSes de contorno estio pré-programadas e sdo
chamadas de pafches, como por exemplo, um patch wall é uma “superficie” aonde ndo ha
fluxo de massa. Quando se deseja introduzir alguma condi¢io de contorno que nfo esta pré-
programada no pacote, € necessario que se faga através do arquivo de comandos (fc) ou por

uma rotina em Fortran.

Algumas condigbes de contorno € algumas hipéteses sio comuns a todas as

estratégias de resolugdo. Entre elas:

1. Parede do tanque: Na parede € usado o tratamento de ndo escorregamento.
Como as velocidades no interior do tanque sdo reduzidas, as particulas de fluido em contato

com as paredes possuem as mesmas velocidades das paredes.

2. Topo do tanque: essa regido € uma superficie livre, porém devido as
caracteristicas do sistema em estudo (fluido altamente viscoso em regime de escoamento

laminar) € totalmente aceitavel a hipdtese de considerar uma superficie plana, com tensores

Uhirzan
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nulos e velocidade axial nula. Edwards (1972), Abid (1994) e Nunhez (1994) usam essa
hipétese em problemas semelhantes. No pacote computacional essa hipotese € introduzida

tratando-se o topo do tanque como uma parede (wall), pois nfo ha fluxo de massa através

do topo do tanque, e com 0s tensores nulos.

3. As ldminas sdo modeladas como tendo espessura nula. As condigbes de
contorno sdo impostas as faces dos volumes em “contato™ com a 14mina. Como a espessura
da limina é muito pequena, na pratica, essa simplifica¢o ndo implica em erros. Também é

utilizado o principio do ndo escorregamento.

Sobre a a¢éo da forga de Coriolis, importante para problemas de tanques agitados,
¢ descrito na literatura que o pacote computacional leva os efeitos desta forga em conta. Um
aspecto interessante € que como o problema tem simetria em torno do eixo central (i.e. o
sentido horario € idéntico ao sentido anti-horario), para efeitos de projeto, ndo fara

diferenca alguma se o tanque esta no hemisfério norte ou no sul.

A técnica de SRFR (single rotating frame of reference) foi a primeira técnica
utilizada para tanques de mistura. Ela € particularmente interessante visto ser a técnica que
exige 0 menor tempo computacional. A técnica, na sua forma original, calcula o sistema
como uma centrifuga (parede rodando) com um agitador parado no eixo central. Os
resultados s@o entdo convertidos para um sistema de referéncia estacionario, onde a parede
esta estatica e o agitador virando. Na verdade a técnica SRFR € pseudo estacionaria, visto
que o problema € calculado como uma centrifuga e ndo como um tanque de mistura. A
técnica ndo funciona para o regime turbulento, visto que ndo € possivel se colocar

condictes de turbuléncia para a parede mével, quando na verdade a parede é fixa.

Entretanto, para tanques em regime laminar, como o deste projeto de pesquisa, 15t0
¢ possivel. A técnica ndo pode ser aplicada imediatamente neste projeto pois o pacote
computacional CFX 4.4. ndo possui um algoritmo para converter os resultados do sistema

rotacional para o estatico. A alternativa sugerida para o problema pelo fabricante do pacote,
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para a utilizag8o de um sistema de referéncia € simular todo o sistema girando € ao mesmo
tempo colocar uma condic@o na parede de girar ao sentido contrario, de maneira que no
sistema de referéncia estdcionario a parede esteja com velocidade nula. Esta dltima
alternativa foi implementada sem sucesso, obtendo-se um perfil de velocidades similar a

um corpo rigido em rotagdo.

A estratégia de resolugio MRF utiliza dominios de calculos separados para a
regido externa € para a regido interna que contém o agitador. A regifio interna ¢ calculada
em um sistema de referéncia que possui a velocidade angular do agitador, ja a regido
externa ¢ calculada em referéncia estaciondria. A informacdo na fronteira pode ser

transmitida de diferentes maneiras, como descrito no manual do sofver CFX 4 4.

As interfaces entre regibes de diferentes referéncias rotacionais devem ser
especificadas para o pacote computacional como sendo unmaiched grid interfaces. As
interfaces para referéncias rotacionais sio tratadas como superficies unmatched comuns, o
que significa que as interfaces entre os blocos ndo necessariamente coincidem, mas as faces
podem deslisar (overlap). Duas modificagbes sfio possiveis para as superficies unmaiched
quando elas s3o rotacionais. Um dos tratamentos ¢ chamado de frozen rotor, neste caso a
topologia (matha) € assumida como sendo independente do tempo, apesar de no ser
fisicamente real, pois na realidade as regides possuem um movimenio relativo entre si.
Neste caso a modificagio adicional € a permussividade do pacote para a existéncia de
descontinuidades para velocidades e pressGes na interface entre as referéncias, ao se
interpolar de células ativas de uma referéncia para células para uma célula dummy na outra
referéncia. Na aproximacio circumferential averaged as conex0es através da interface sio
assumidas como sendo baseadas na média de todas as conexdes existentes durante uma
revolugdo completa. Neste caso, além de permitir descontinuidades de velocidades e
pressdes entre as referéncias, a interpolagdo das células dummy precisam levar em conta o
procedimento de valores médios. Outra complicagdo adicional na aproximagio
circumferential averaged ¢ que, caso sejam empregadas coordenadas cartesianas, no sfo
as componentes de velocidade nas direces do sistema de coordenadas que precisam ter

seus valores médios estimados, mas sim os componentes das diregBes axial, radial e
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azimutal, relativos as referéncias de calculo rotativas. Isso ocasiona um acoplamento extra

entre 0s componentes de velocidade cartesianos.

Deve-se observar que, independente da modificagio empregada, a referéncia de
calculo do bloco interno possui velocidade angular, entretanto a malha computacional ndo

depende do tempo, como acontece na estratégia de resolugéio SG.

Na estratégia de resolucio sliding grids o bloco interno possui velocidade angular,
com a malha dependente do tempo, ou seja, a malha € transiente. As malhas dos blocos
interno e externo podem ser criadas isoladamente, sedo que a malha do bloco externo
possui referéncia estatica e a malha do bloco interno é referenciada em relagio a velocidade
angular do agitador. As equagbes do sub-dominio que possui velocidade angular sdo
formalmente escritas com referéncia ao laboratério e a malha € que gira. Entretanto a
rotacdo da malha da origem a termos de aceleragio totalmente equivalentes as forcas que
surgem do uso de referencias ndo inerciais. O algoritmo de sliding grids leva em conta ¢
movimento relativo entre os sub-dominios e faz as interpolagtes necessarias (Brucato et al
1998).

O fato da estratégia de sliding grids utilizar uma malha transiente obriga que o
problema seja resolvido como um problema transiente, ao passo que a estratégia de MRF
possibilita que o problema seja resolvido como se fosse um problema estacionario. Deve-se
observar que, devido a auséncia de chicanas, que a geometria do problema é totalmente
igual para qualquer posi¢o da pa. Isso da a nogio que os perfis de velocidade no plano que
contém a pa, assim como em qualquer outro plano referenciado a pa, de fato nfio mudam

com o tempo, sendo a velocidade da pa constante.

4 2. Método dos volumes finitos (MVF)

O método dos volumes finitos ¢ um método numérico para resolucdo de modelos
matematicos diferenciais baseados nas equagdes que descrevem um dado fendmeno fisico.

Para os problemas da dindmica dos fluidos, o método se torna apropriado, pois € capaz de
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resolver o sistema de equagdes diferenciais obtidos pela modelagem matematica.

Este método preditivo tem a vantagem de ndo precisar de um modelo fisico, ou
seja, de dados experimentais. Essa caracteristica gera uma das principais vantagens do
método que € o baixo custo para a obtengio dos dados de projeto, ja que investigagles

experimentais se tornam custosas.

No caso de tanques de mistura, um experimento computacional, apesar do custo
dos equipamentOs necessarios, tem um custo baixo quando comparado aos custos
laboratoriais. Além disso, um estudo computacional tem a vantagem de ser bastante rapido,

principalmente quando s30 necessarios testes para diferentes condigdes de operagio.

Os resultados computacionais obtidos pelo método dos volumes finitos geram
informagdes detalhadas das propriedades fisicas do fendomeno, possuindo tambem a
capacidade de simular situagBes ideais ou condi¢bes operacionais que implicariam em risco

operacional.

A principal desvantagem da utilizagdo do método numeérico é o cuidado necesséario
para que o modelo matematico seja realmente condizente com a realidade. Para alguns
problemas, a modelagem matematica apresenta uma descrigio bastante precisa do
fendmeno fisico, como por exemplo, condugio de calor e fluxos laminares. Entretanto, para
alguns problemas, como fluxos turbulentos complexos, os modelos matematicos nio

fornecem uma descrigao precisa do modelo.

As equagdes diferenciais, que representam os fendmenos fisicos, precisam
primeiro ser discretizadas, para que, posteriormente, possam ser resolvidas por calculo
numérico. Ha vénas formas de se discretizar as equacOes diferenciais, entre elas: série de

Taylor, método dos residuos ponderados e formulagdo do volume de controle.
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A formulagdo dos volumes de controle tem o seguinte principic: o dominio de

calculo é dividido em véarios volumes de controle, tendo cada volume um ponto em seu
interior. A equacdo diferencial € entdo integrada de uma forma linearizada em cada volume
de controle. Os valores dos pontos discretos, que expressam as variagdes das propriedades
fisicas sio usados para os calculos das integrais que descrevem o problema. O resultado é a

obten¢do das propriedades fisicas para cada volume da matha computacional.

As equagdes de discretizag@io obtidas desta maneira expressam a conservagio das
propriedades fisicas, massa, momento linear ou calor, para um volume controle de controle
finito, ao contrario das equagdes diferenciais que expressam a conservacio para um namero
infinito de volumes. A caracteristica mais interessante da formulaciio de volumes de
controle €, portanto, que a solucdo do sistema resultante implica que as leis de conservagio
sido obedecidas para qualquer grupo de volumes de controle, e conseqilentemente, para todo
o dominio, desde que fun¢bes de interpolagio sejam aplicadas aos termos de derivadas de
primeira ordem. O método dos volumes finitos garante a conservagio da massa e energia

em cada um dos seus volumes.

O método dos elementos finitos e a maioria dos métodos de residuos ponderados a
variag&o da propriedade fisica € baseada nos pontos da malha e nas fungdes de interpolagio

(ou perfis) entre os pontos da malha, que sdo utilizadas como solugio aproximada.

No método das diferencas finitas somente os valores da propriedade fisica sdo
considerados para a solu¢@o, sem nenhuma referéncia explicita de como a propriedade varia

entre os pontos da malha. Isso requer experimentos laboratoriais para descrever como a

propriedade varia em alguns pontos do dominio.

A aplicagdio do método dos volumes finitos para problemas com duas ou trés
dimensdes, leva a geragdio de um sisterna de matrizes com coeficientes para o calculo das
propriedades fisicas. S0 necesséarios algoritmos para a resolugio dessas matrizes, entre 0s

mais utilizados estdo o Gauss-Seidel e o Tridiagonal Matrix Algorithm (TDMA). Nessas
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solucdes iterativas é muitas vezes interessante aumentar ou diminuir a velocidade com que
as mudancas ocorrem entre as iteragdes. Esse processo € chamado de sobre-relaxacdo ou

sub-relaxacio.

A formulagio preliminar do método calcula os valores das propriedades na
fronteira ¢. como sendo a média entre o valor no ponto vizinho ¢z e o valor no ponto dp.
Essa formulacdo para alguns casos levava a resultados irreais, portanto foi criado o

esquema upwind que teve os valores da fronteira ou interface definidos da seguinte forma:

- O valor da propriedade ¢ na interface ¢ igual ao valor de ¢ no ponto da malha do

lado upwind da face (fronteira).

O lado upwind da face refere-se ao lado em que o fluxo F (ou a convecgdo
dependendo da propriedade fisica) estd vindo. A idéia de upwind, que pode ser traduzido
como levado pelo vento, significa que o valor na fronteira tem o valor do ponto anterior,

para uma dada dire¢do do fluxo.

Matematicamente, portanto, o esquema € definido da seguinte forma:
b= p caso F.> 0 e

$e = b caso F. < 0.

Viarios outros esquemas para o valor nas fronteiras do volume de controle foram
criados e implementados. Entre os pré-programados no CFX 4.4, além do upwind, temos
os seguintes esquemas: hybrid, higher upwind, quick, central, condif, ccct, min-mod, Van
Leer e superbee. A escotha do esquema apropriado para o tratamento da convecgdo é um
fator importante para a qualidade e rapidez da convergéncia do problema estudado. Para o
objeto deste trabalho, estudos preliminares sugerem que o upwind é adequado para o caso
especifico de tanques agitados. Nas publica¢cOes da AEA Technology, distribuidora deste

pacote computacional, é sugerido também o uso do higher-upwind. Devido as essas
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informacdes bibliograficas, ndo foram realizados testes para outros esquemas.

O esquema high-upwind ou Higher-order upwind differencing (HUM) é o
esquema upwind com ordem dois de precisio, através da extrapolagdo de uma face por dois

pontos upwind.

Outro fator importante para a resolugdo de problemas a partir do método dos
volumes finitos € o acoplamento pressdo-velocidade. Os componentes de velocidade e a
temperatura em cada ponto estdo descritas pelas equacdes de conservagio de momento
linear e energia, entretanto o célculo da pressdo depende do escoamento ser compressivel
ou nfo. Em relacdo ao acoplamento de pressio-velocidade, tratam-se como fluidos

compressiveis apenas aqueles em que a densidade varia fortemente com a varia¢do de

pressao.

Neste estudo ndo ocorre uma variagdo apreciavel da densidade em fungdo da
variagdo de pressdo, por se tratar de um liquido. Portanto, o escoamento € tratado como
sendo incompressivel. Mais uma vez, através da revisdo bibliografica, percebe-se que o
pacote computacional possui uma variedade de op¢des (SIMPLE, SIMPLEC, PRIME),
sendo utilizada para problemas semelhantes o método SIMPLEC. A escolha apropriada do
acoplamento pressdo-velocidade tem influéncia, principalmente, na rapidez da

convergéncia do problema.

Um dltimo fator importante para a convergéncia da solugio ¢ o método utilizado
para a resolugio das equagdes de transporte linearizadas, os métodos disponiveis no pacote
computacional sdo: Line Solver, Stone, Block Stone, ICCG, AMG e General AMG. Para o

problema em estudo € sugerida, em resolugdes anteriores, a utilizagdo do método AMG.

4.3. Método utilizado pelo pacote computacional

O pacote computacional utilizado para a elaboracdo deste trabalho € baseado no
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método dos volumes finitos (MVF). As etapas de discretizagio das equagdes de
conservacdo sdo realizadas pelo pacote computacional, ou seja, estdo pré-programadas sem

acesso por parte do usuério.
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Figura 13 — Discretizaciio cariesiana (a) ¢ coincidente com a fronteira (b) [36]

O pacote faz uso de coordenadas generalizadas. As coordenadas generalizadas
permitem que uma malha estruturada seja criada em geometrias complexas, o que ndo seria
possivel caso fosse utilizado o sistema cartesiano. A criagio de uma malha estruturada,

onde cada volume interno tem sempre o mesmo niimero de vizinhos, € um requisito do

pacote computacional utilizado.

Depois de criada a malha computacional em um pacote de pré-processamento,
como, por exemplo, o CFX — BUILD 4.4., incluido no pacote computacional, € necessério
que seja criado um arquivo de comando para a resolugdo através do pacote computacional
CFX 4.4. Solver. A etapa da criagdo da malha € muitas vezes a etapa mais trabalhosa da

simulagfo computacional de um problema.

E necessario descrever a fronteira entre o bloco estacionario e o bloco com
velocidade angular, como sendo superficies urmmatched que séo coincidentes, pois isso ndo
pode ser feito no pré-processsador. O fato de serem superficies unmatched significa que os

elementos podem ter faces nfio comcidentes com os elementos no outro bloco, entretanto as

areas totais das superficies devem ser iguais.



Finalmente, o pacote computacional possui um pos-processador através do qual
sdo gerados graficos representando os resultados numéricos obtidos. O pds-processador
utilizado no atual trabalho é¢ o CFX-VISUALISE 4 4.
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5. RESULTADOS

5.1. Introdugédo

Os resultados aqui apresentados foram obtidos através do pacote computacional
CFX 4.4.. O computador utilizado foi um Intel Pentium HI de 700 MHz com 256 MB de
memobria ram que mais tarde foi aumentada para 768 MB. A placa de video de 16 MB
mostrou-se suficiente, entretanto é recomendavel a utilizagdo de uma placa de pelo menos
32 MB para geometrias complexas, pois o pré e o poOs-processamento requerem um
processador grafico razoavelmente poderoso para geometrias complexas ou com um
nimero elevado de elementos. As simulagdes demoram cerca de 20 horas para a obtengdo

dos resultados, dependendo do nimero de elementos, do critério de convergéncia adotado e

do esquema de resolugiio empregado.

A tabela 1 apresenta de maneira resumida os dados das simulagbes onde o0s
resultados esto apresentados nos itens 5.2 a 5.6. Caso os dados das simula¢des difiram dos

dados da tabela, estes est@o descritos apropriadamente.

Resumo das simulagGes realizadas e detalhes do tanque simulado (5.2 a 5.6)

Andlise do nimero de{id4 blocos, 317 1pm,j52 blocos, 317 rpm
blocos (5.2) 45kgmt st 45 kem! gt

Analise de independéncia | 36250 volumes de contfrole | 102.000 volumes de controle } 199.656 volumes de coptrole

da malha (5.3) 317 rpm, 45 kg s™, 317 rpm, 45 kg.m s, 317 rpm, 45 kg.m'.s7,
Comparacio entre as | MRF, 317 mpm, | SG, 317 rpim,

estratégias de resolugdo | 45 kgm™s? 45 kgm’ 57

(5.4)

Andlise da variacio de Re | Reynols: 532, 266, 213, 177 | Viscosidades: 15, 30, 37,5,
(5.5) e 133,317 spm 45 e60kgm™s”

Analise da caracteristica | Consisténcia: 45 kgm™s? | Indices de poténcia: 0,375,
reoldgica (5.6} 0,750,875

Dados  complementares ; Densidade: 1320 kg/m® | Altura do tanque: | Didmetro do tanque:
(todas as simulagdes) 1.65m 1.12m

Tabela 1 — Resumo das simulagdes realizadas
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5.2. Analise do efeito do numero de blocos

Um aspecto interessante do pacote computacional utilizado € a capacidade de se
trabalhar com varios blocos. Essa caracteristica € necessaria para a simulagio de tanques
agitados quando se utiliza 2 estratégia de MRF ou a SG. O ideal seria criar geometrias com
o menor nimero de blocos possivel, visto que o algoritmo do pacote resolve os blocos
separadamente e depois passa as mformagSes de um bloco para outro. Entretanto, para
geometrias mais complexas ¢ muitas vezes impossivel a criagio da malha computacional

que represente a geometria fisica do problema em um tinico bloco.

Neste ponto, € oportuno comentar que o pacote computacional CFX BUILD 4.4.
exige que se crie um nimero elevado de blocos para geometrias complexas. O BUILD 4.4.
exige que os blocos vizinhos tenham faces coincidentes, que um patch seja definido em

uma face de um bloco e, principalmente, tem uma capacidade limitada de juntar blocos.

Para definir a geometria de problemas altamente complexos, como o tanque com
pas tubulares, fica extremamente dificil a criagio de uma malha estruturada no BUILD 4.4..
Para a criagdo de tais geometrias € necessario o uso de pacotes de pré-processamento mais

complexos, como o CFX-HEXA, que trabalha com uma filosofia de criagio de malha
diferente do BUILD.

Foram realizadas stmulagdes utilizando duas geometrias criadas dentro do pacote
de pré-processamento do CFX 4.4 BUILD para analise. A idéia de se usar uma geometria
com mais blocos figura 14 (a) se baseia no fato de idealmente a matha nfo possuir volumes
nem se quer remotamente pontiagudos (todos deveriam idealmente ser formados por
angulos de 90° entre todas as faces), ao passo que a geometria com menos blocos figura 14
(b) se baseia no fato que com menos blocos € mais facil criar um fundo curvo (utilizando

uma Unica fung¢do de alisamento de curva) e que hi menos esfor¢o computacional para

resolver um mimero menor de blocos.

A figura 14 mostra a metade da seg3o axial do tanque que contém a pa do agitador.
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Figura 14 — Vetores velocidade no plane do tanque que contém o agitador (a) Geometria com mais blocos e (b) Geometria

E possivel se observar que a geometria com mais blocos (total 52 blocos) e a

com menos bhlocos

geometria com menos blocos (total de 14 blocos) forneceram resultados bastante coerentes

entre si. A geometria da figura 14 (a) mostra uma maior “densidade” de vetores velocidade,

pois além de possuir mais blocos, possui um niimero maior de volumes de controle no corte

axial. As velocidades calculadas em ambas simulagdes foram bastante coerentes, o que

sugere que a geometria (a) tem um nimero de blocos maior do que o necessario para o

calculo preciso das velocidades. Adicionalmente, a figura 14 (b) é mais proxima a um

tanque real, por utilizar splines para a representacfo das pés e da parede do tanque.



48
Ambas as simulagdes foram realizadas com a estratégia MRF, com um fluido de
mesma viscosidade e densidade. As condi¢des de contorno para as paredes do tanque ¢ para

o topo do tanque (tensores nulos) também foram idénticas para ambas as simulagdes.

A figura 15 mostra os vetores velocidade para uma se¢do axial localizada

exatamente entre as laminas do agitador.
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Figura 15 — Vetores velocidade no plano do tanque distante do agitador (@) Geometria com mais blocos ¢ (b} Geometria

com menos blocos

E possivel se observar que as geometrias forneceram, mais uma vez, resultados
bastante coerentes. As velocidades calculadas em ambas simulagdes foram bastante

semelhantes, ¢ a zona de recirculagfio se encontra exatamente no mesmo lugar.
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A figura 16 mostra o fluxo primario em um plano horizontal proximo &
extremidade da pa do agitador. Observe que as velocidades tangenciais sio semelhantes
para ambos as simulagles e que, nesse corte, a malba criada para a geometria com menos
blocos é mais “refinada” que a malha criada para a geometria com mais blocos, ou seja

possui um numero maior de volumes de controle neste corte.
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Figura 16 — Vetores velocidade no plano horizontal do tanque proximo a extremidade do agitador (a} Geomeiria com mais

blocos e (b) Geometria com menos blocos

5.3. Andlise de Grid Independency

Como a estratégia de se utilizar um nimero menor de blocos mostrou-se mais
vantajosa por reproduzir a geometria mais fielmente e apresentar resultados coerentes, com
um menor custo computacional, o préximo passo € se determinar um niimero apropriado de
volumes de controle. O nimero apropriado de volumes é obtido levando-se em conta o
custo-beneficio, visto que aumentar o namero de elementos aumenta o tempo de resolugio

(custo), entretanto fornece respostas, a principio, mais precisas (beneficio).
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Um dos recursos utilizados, em tanques agitados, para minimizar o ntmero de
volumes de controle é se simular apenas uma parte do tanque (1/2, 1/3, 1/4 ou 1/6), por
simplificaciio, devido a simetria do problema. Entretanto, este recurso nfo foi utilizado,
pois devido ao tempo das simulagdes nfio ter sido demasiadamente longo, optou-se por
simular o tanque todo. No caso da técnica de Sliding Grid nfio é tio vantajoso se modelar
metade do tanque, visto que o eixo rotacional precisa ser totalmente construido e, para o

caso do impelidor tipo 4ncora, o bloco rotacional ocupa praticamente todo o tanque.

O mesmo raciocinio foi aplicado a escolha da malha utilizada nas simulagdes. Pois
uma malha mais “fina” garante a maior precisfio nos calculos ¢ a0 mesmo tempo possibilita
uma visualizago mais detalhada dos resultados. Para mostrar a influéncia do mimero de
volumes na malha, sdo mostradas as figuras 17, 18 ¢ 19.
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Figura 17 ~ Vetores velocidade no plano que contém o agitador (2) 56230 volumes de controle (b) 102000 volumes de

controle {c} 199656 volumes de controle
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As figuras 17, 18 e 19 mostram que os resultados sio muito proximos para as trés

malhas computacionats. Entretanto, devido ao alto desempenho das maquinas atuais, a
escolha da malha mais refinada para cdlculo se justifica, ao garantir maior precisio de

calculo e uma andlise mais detalhada dos resultados.
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Figura 19 — Vetores velocidade no plano horizontal préxime a extremidade do agitador (a) 56250 volumes de controle (b)

102000 volumes de controle {c} 199656 volumes de controle
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Figura 20 — Gréfico de velecidade ao longo de uma reta proxima a extremidade do agitador, curva vermelha - 56230

volumes de controle, curva verde 102000 volumes de controle.
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A figura 20 mostra um grafico com valores da velocidade ao longo de uma reta,
para duas malhas diferentes. Deve-se notar que os valores sdo muito proximos. O grafico,
mais uma vez, mostra que os valores de velocidade obtidos pelas trés malhas sdo muito
parecidos. Para a malha de 199656 volumes de controle a curva se sobrepde a curva de

102000, motivo pelo qual ela ndo faz parte do grafico.

5.4. Comparacdo entre as estratégias de resolucio: MRF e SG

Foram realizadas simulacdes utilizando as duas estratégias mais comumente
empregadas no estudo de tanques agitados, e os resultados obtidos sdo mostrados na figuras
21, 22 e 23. Foram realizadas tentativas de resolver o problema utilizando a estratégia de
SRFR, entretanto ndo foram obtidos resultados fisicamente realistas. Ao se utilizar SRFR
foi obtido um perfil de velocidades idéntico ao de um soélido rigido em rotagdo, com as

velocidades tangenciais proporcionais a distdncia do eixo central.

As figuras 21 (a) e (b) mostram comportamento muito proximo para o fluxo
secundario. A diferenga principal € que as velocidades no agitador nio estdo representadas

no grafico para MRF.

Ambas as simulagdes foram realizadas com o CFX 4.4, com um fluido de mesma
viscosidade e densidade. As condigSes de contorno para as paredes do tanque e para o topo

do tanque (tensores nulos) também foram idénticas para ambas as simulagdes.
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E oportuno citar que o CFX 4.4 possui a estratégia de solugio por Multi-frame of

Reference ja prevista, ao contrario do que ocorria com as versdes anteriores do pacote

computacional. A estratégia também ¢ conhecida como Multiple Reference Frame (MRF),

pois foi primeiramente apresentada no pacote da Fluent Inc., que utiliza essa nomenclatura

para a estratégia de resolugfio. Varios artigos fazem referéncia a esta estratégia chamando-a

MREF.
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Figura 22 - Vetores velocidade no plano axial do tanque mais distante do agitador (&) MRF ¢ (b) Sliding mesh

As figuras 22 (a) e (b} mostram que o fluxo secundério no plano mais distante do

agitador (perpendicular ao plano mostrado na figura 21) é claramente similar para ambas

estratégias de solugfio. E possivel se observar a formagiio de uma zona de recirculagéo

localizada préxima ao ponto central do grafico em ambas figuras.

As figuras 23 (a) e (b) mostram que ha diferengas no calculo do fluxo primério,

localizado nas proximidades da pa do impelidor. Os célculos realizados por MRF indicam

velocidades tangenciais maiores que as calculadas por sliding mesh. Adicionalmente, o

MRF mostra as velocidades tangenciais na ponta da pad do impelidor como sendo

tangencial, enquanto que a técnica sliding mesh indica um Angulo um pouco superior 4 90°.

Este resultado nfo totalmente tangencial é também observado nas simulagdes de outros

tipos de impelidores. Isto provavelmente ¢ devido ao fato da ldmina da pa do impelidor
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estar muito proxima a parede do tanque, o que proporciona a passagem de fluxo lateral do

bloco rotacional para o estatico, o que por sua vez ¢ indesejavel na técnica MRF.
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Figura 23 — Vetores velocidade em plano horizontal localizado proximo a ponta do agitador (a) MRF e (b) Sliding mesh

5.5. Analise dos efeitos da variaciio do niimero de Reynolds

5.3.1. Variagfio da viscosidade

Foram realizadas simulagbes variando-sc a viscosidade do fluido ¢ mantendo-se a
densidade, a velocidade do agitador, a geometria e as demais caracteristicas do fluido e

condi¢des de contorno constantes.
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A variagdo da viscosidade implica em uma variagio proporcional (ou
inversamente proporcional) do nimero de Reynolds para tanques agitados (R.) do

escoamento. Para o sistema em questfio, o R, é dado pela equacéo .

DZ
R, = W_JVE equacdo 5.1
H

Sendo: D = didmetro do agitador (m)

N = velocidade rotacional (rotagBes por segundo —s™)

p = viscosidade (Pa.s = kg.m™.s™

p = densidade do fluido (kg.m™)

As figuras 24, 25 ¢ 26 e s#io referentes as variagdes de viscosidade (15, 30, 37,5 45

e 60 kg.m™.s™), o didmetro do agitador é 1,07m.

Ny b 20 0 0 D A i
NN R S S

Figura 24 — Vetores velocidade no plano do tanque que contém o agitador (a) R=532 (b) R;=266 (c) R=213
(d) R=177 (€) Re=133 '
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Figura 26 — Vetores velocidade. em plano proximo a extremidade do agitador (a) R,=532 (b} R=266 (c) R=713

(dy R=177 (e) R:=133
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As figuras 24, 25 e 26 mostram comportamentos parecidos para os Ng. estudados.

Isso pode ser explicado pelo fato da faixa de estudo ser pequena. A maior variagio de um
escoamento para Outro serd a poténcia consumida para manter a velocidade angular, que é

igual para todos 0s ¢asos.

P
NF = “prT]}—j equagdo 5.2
N, = KN equagdo 5.3

Sendo Nj o nimero de poténcia do escoamento, P a poténcia consumida e K uma

constante de proporcionalidade (valida para escoamentos laminares).

Matematicamente, o fendmeno pode ser entendido partindo-se das equagdes 5.1,
5.2 e 5.3, para se obter a rela¢@o 4, onde a poténcia consumida é diretamente proporcional a

viscosidade, para a mesma velocidade anguiar.

P=KuN'D? equagiio 5.4

5.5.2. Variagdo da velocidade de agitaggo

Foram realizadas simula¢des variando-se a velocidade de agitagio e mantendo-se a
densidade, a viscosidade, a geometria e as demais caracteristicas do fluido e condigdes de

contorno constantes.
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A variacido da velocidade de agitagdo implica em uma variagdo diretamente
proporcional do nimero de Reynolds para tanques agitados (Ng.) do escoamento. Para o
sistema em questdo, o Ng. € dado pela equagio 5.1. A equacgdo 5.4 mostra que a potencia
consumida pelo sistema € proporcional ao quadrado da velocidade de agitagfio, portanto,
aumentar a velocidade de agitacdo para melhorar a mistura, em geral, € muito custoso em

termos de custos energéticos para realizar a mistura no interior do vaso.

5.6. Analise do escoamento de fluidos pseudoplasticos

Foram realizadas simulages variando-se ¢ numero de poténcia do fluido e
mantendo-se a consisténcia do fluido, a velocidade do agitador e as demais caracteristicas

do fluido e condi¢Oes de contorno constantes.

Modelo Power Law: u=K, y’ equagdio 5.5

Sendo, K~ a consisténcia, n o nimero de poténcia (power index) e v a tensdo de

cisalhamento. Para fluidos que sdo representados pelo modelo power law:
Se n < 1 fluido pseudoplastico
Se n = 1 fluido Newtoniano

Se n > 1 fluido dilatante

A variagdo do nimero de poténcia implica em uma viscosidade local mais ou
menos dependente da tensdo de cisalhamento. O efeito global no tanque sera uma
percepgio de maior ou menor alteracao na viscosidade total aparente em fungio do nimero
de poténcia do fluido. Mais modelos de fluidos presentes no CFX 4.4 estdo citados na
revisio bibliografica.
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Figura 27 — Valores de viscosidade ao longo de um corte no plano que contém o agitador (kg.m™.s™)

A figura 27 mostra a variagfio da viscosidade ao longo do reator. E observado que
a viscosidade em nenhum ponto chega a ser igual a consisténcia, pois n3o ha nenhum ponto
no vaso com velocidade nula (e conseqiientemente sem tensdo de cisalhamento). E possivel
se observar também que a viscosidade atinge seu valor minimo na regifio entre a pd e a

parede do tanque, pois essa € a regido onde existem as maiores tensdes de cisalhamento.

A comparaciio de varios indices de poténcia, figura 28, permite observar que,
quanto maior o indice de poténcia, maiores as velocidades préximas ao agitador. Assim a
mistura € favorecida. Esse fato se deve a diminuigfio das viscosidades em funcgfio do fluido
pseudoplastico. A diminui¢do da viscosidade (com conseqiiente aumento de velocidade)

serd maior quanto maior for o indice de poténcia (n).
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Figura 28 — Vetores velocidade em um corte distante plano que contém o agitador (a) n=0.375 (b) n=0.75 (c) n=0.875

Um aspecto interessante e importante de ser ressaltado € que, para os fluidos
pseudoplasticos, qualquer aumento na velocidade de agitagio, aumenta a tensdo no fluido
em contato com a pa que se torna pouco viscoso. Com isso, a transmissdo da tensdo através
do seio do liquido pode ser prejudicada. Sendo assim, o efeito do aumento da velocidade de

agitagio pode ter efeitos negativos para a mistura no interior do tanque, especialmente onde

as velocidades do fluido forem baixas.

5.7. Geometrias de casos reais

A figura 11 mostra uma geometria de um agitador tipo &ncora modificado, com

pas tipo cantoneiras. Este agitador foi substituido em um tanque utilizado para
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homogeneizar suco de laranja com um sistema descentralizado com trés agitadores de pas

retas inclinadas a 45°.

O objetivo das simulagdes € a visualiza¢io dos fluxos no interior do tanque, para o
entendimento dos motivos pelo qual a mistura ¢ mais rapida e o sistema gasta menos
energia. Para o caso da pa com cantoneiras, a geometria foi criada rodado-se cinco graus, €

criando nas faces adjacentes ao desenho da &dncora original paredes, que possuem

dimensdes muito proéximas as reais.

A geometria representativa dos agitadores descentralizados foi criada também de
maneira bastante fiel a geometria real, sendo que o eixo deslocado causou a necessidade de

se criar mais blocos, para evitar que a malha ficasse distorcida, 0 que € extremamente ruim

para a resolugio numeérica do probiema.

(¢

Figura 29 — Esquema de blocos para a geometria com o eixo desceniralizado — vista superior
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As simulagdes formeceram resultados bastante esclarecedores dos fluxos que
ocorrem no interior dos dois sistemas. As figuras 30, 31 e 32 mostram vetores velocidade

no interior destes tanques.
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Figura 30 — Vetores de velocidade em um plane no centro do tanque (a) dncora e (b) decentralizado

Na figura 30 ¢é possivel se observar que o agitador tipo ancora gera um fluxo
tipicamente fangencial, caracteristica que pode ser atribuida também ao sistema
descentralizado, entretanto, neste Gltimo observa-se uma regidio de recirculagdo proxima

aos agitadores que tem uma contribuicio importante para a mistura.

As velocidades mostradas para o agitador tipo 4ncora sio maiores que as
velocidades no sistema com os agitadores descentralizados. Entretanto ha dois aspectos

importantes a se ressaltar:

i) As velocidades maiores no sistema com agitador tipo Ancora sfio efeito direto
do seu grande didmetro, visto que a velocidade de rotagdo do eixo é menor (30

rpm vs. 43 rpm do eixo descentralizado),

i) Os maiores valores absolutos de velocidade ndo sio determinantes para a

mistura, visto que a figura deixa claro que essas velocidades para o sistema com o
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agitador tipo &ncora possuem componentes quase que totalmente tangenciais, o
fluido possui um aspecto semelhante ao rodar de um corpo solido, sendo as

velocidades proporcionais ao raio. Essa rotagfo solida nfio gera mistura e pode ser

fruto da alta viscosidade do sistema (60.000 cP).
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Figura 31 — Vetores de velocidade no plano axial com o impelidor tipo dncora
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Na figura 31 ¢ possivel se observar que o agitador tipo &ncora, no caso com cross-

arms, gera duas zonas de recirculagdo. Entretanto no restante do tanque hia pouco
movimento de cima para baixo do fluido. Essas zonas de recirculagio t€ém uma influéncia

restrita as proximidades do agitador, como indica a figura.

Os resultados obtidos neste conjunto de simulages indicam que o agitador tipo
incora realmente possui um fluxo secundario (velocidades axiais e radiais) precério € que o
fluxo primario (velocidades tangenciais) realmente contribuem pouco para a mistura. O
grande didmetro do agitador ¢ sua proximidade das paredes do tanque sio seguramente os

motivos do grande consumo de energia desses sistemas.

A figura 32 nos permite visualizar os fluxos axial e radial no interior do tanque
com o eixo descentralizado. Apesar do fluxo possuir caracteristicas tangenciais importantes
como o observado na figura (30), observa-se também que ha componentes axiais e radiais
mais importantes, além de zonas de recirculagio proximas aos agitadores que contribuem
para a mistura. O sistema descentralizado possui um gasto de energia grande, quando
comparado a sistemas com eixo centralizado, entretanto o consumo € pequeno quando

comparado ao do sistema com agitador tipo dncora.

Foram feitas simulagdes do consumo de energia nos dois sistemas e os seguintes

resultados foram obtidos:

Sistema Rpm | Poténcia Calculada / kW
Ancora 30 33,5 |
Descentralizado 43 4,55

Tabela 2 — Consumo de energia dos sistemas
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Figura 32 — Vetores de velocidade no plano axial com os agitadores descentralizados

Os resultados do consumo de energia para os tanques estudados mostram que ¢é
importante um projeto cuidadoso dos sistemas de agitagio, que um consumo alto de energia
ndo necessariamente significa melhor mistura e que a CFD pode contribuir para projetos e
otimizagdes de sistemas de agitagdio. Neste caso, ambos os sistemas eram apropriados, mas

o conjunto com trés impelidores se mostrou mais eficiente e mais econdmico
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5.8. Geometrias da literatura — validagdo dos resultados numéricos

Os resultados numeéricos sdo confidveis, especialmente pelo grande cuidado
tomado nas modelagens deste trabalho. Entretanto, como foram feitas algumas hipoteses,
como espessura nula da pa e superficie plana do fluido, podem ocorrer desvios do caso real.
Para provar que estas hipoteses néio possuem efeito significativo e que os procedimentos de
céleulo adotados sdo validos e estdio corretamente empregados, foram realizadas simulagdes

com um tanque com agitador tipo dncora descrito na literatura.

Caracteristicas do tanque utilizado nas simulagOes para o calculo do mimero de

poténcia:
Didmetro dotanque (D)oo 24 in
Altura do Hquido / Dai e 1.22
Altra da DA/ Diriece s e e 0.89
Distancia entre o tanque e a pa (clearance)/ Dy:.........cocoooeeeeoee . 0.02
Largura da pa/ Do 0.128

Diversas simula¢Ses (uma para cada nimero de Reynolds) forneceram os dados
utilizados para a criacio da curva do nimero de poténcia (Np) versus o numero de
Reynolds (Ne), pardmetros bastante utilizados no projeto e no estudo de tanques agitados.
O numero de poténcia € um adimensional e, para escoamentos turbulentos, € calculado
dividindo-se a poténcia consumida pelo produto da densidade, cubo da velocidade de
rotagio e didmetro do impelidor elevado a quinta poténcia., para escoamentos laminares ele

é proporcional ao inverse do nimero de Reynolds.
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Os valores calculados sfio concordantes com os valores presentes na literatura,
sendo que a curva criada (figura 33) possui valores muito préximos aos obtidos
experimentalmente (losangulos pretos) {46]. A curva 33 foi criada a partir dos valores da
tabela 3.

Simulagio| RPM Densidade Viscosidade Reynolds Nimero de Poténcia
1 120 1320 4520707 2 6,76T6E+O1
2 120 1320 3013804 3 4,5907E+01
3 120 1320 226,0353 4 3,5072E+01
4 120 1320 180.8283 5 2,8605E+01
5 120 1320 1506902 6 2,4334E+01
6 120 1320 129,1630 7 2, 1310E+01
7 120 1320 90.4141 10 1.5947E+01
8 120 1320 45,2071 20 1,0053E+01
9 120 1320 30,1380 30 8.0370E+00
10 120 1320 22,6035 40 6,9946E+00
11 120 1320 18,0828 50 6,3589E+00
12 120 1320 15,0690 60 5,941 3E+00
13 120 1320 12.9163 70 5,6437E+00
14 120 1320 11,3018 80 5,4252E+00
15 120 1320 10,0460 90 5,2585E+00
16 120 1320 90414 100 5,1280E+00

Tabela 3 — Dados obtidos nas simulagdes com a geometria da literatura.
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6. ANALISE DOS RESULTADOS

6.1. Aspectos gerais

Os resultados obtidos nas simulagdes numeéricas estio de acordo com os dados
experimentais € computacionais da literatura e com os resultados esperados pelos
pesquisadores. E importante ressaltar que as simulagOes forneceram resultados corretos

numericamente.

Ainda mais, as simulagdes com diferentes nimeros de blocos para a mesma
geometria, com diferentes nimeros de volumes de controle e, principaimente, com
diferentes estratégias de resolugio (MRF e SG) forneceram resultados coerentes entre si,
um indicio adicional que os resultados sfo coerentes bastante confiaveis, pois s@o pouco

sensiveils a esses parimetros.

6.2. Analise dos resultados (5.2.a 5.7)

Os resultados para um numero menor de blocos (14) indicam que € vantajoso se
utilizar um nimero pequeno de blocos, mesmo quando sdo criados alguns poucos volumes
com angulos mais agudos ou obtusos. J& que ndo foram observados erros devido a esses
volumes e o tempo de resolugio diminuin. Os softwares de geracio de malha mais
modernos, como 0 CFX-HEXA, possuem a capacidade de ordenar os elementos de forma a
gerar um numero ainda menor de blocos, sem perda da qualidade da malha, ou seja, sem
que seja necessario que a malha possua elementos com angulos menores do que 30° ou

maiores do que 150°.

A analise de grid independency ¢ extremamente importante, principalmente na
auséncia de dados experimentais, pois permite encontrar um nimero de apropriado de
volumes de controle para a malha. E sabido que um niimero muito pequeno de volumes
pode ndo capturar fielmente os fendmenos fisicos e um niimero muito grande faz com que o

problema demore muito para convergir.
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As simulagdes utilizando as técnicas de resolugiio MRF e SG foram quase sempre
concordantes, pois forneceram resultados semelhantes entre si. Isso € mais um indicio de
fidedignidade de resultados. Para o problema em questdo o método SG mostra-se mais

apropriado, tendo sido mats utilizado nas simulagdes deste trabalho.

Na verdade, como o vaso ndo possui chicanas, o perfil de velocidade, no plano do
agitador, por exemplo, ndo deve variar com a posi¢do do agitador dentro do tanque,
mantida a velocidade angular constante. Isso pode ser observado, para a técnica de SG,

olhando os perfis de velocidade para diferentes posi¢es do agitador, em diferentes tempos.

As variagdes do numero de Reynolds forneceram resultados de acordo com ©
esperado, sendo que é importante observar como o projeto otimizado pode contribuir
drasticamente para um menor consumo de energia, pois este varia muito com o aumento da
velocidade de agitagdo. Para fluidos com caracteristicas pseudoplasticas fica claro que €
necessario um cuidado ainda maior no projeto de tanques, pois mesmo um aumento de

velocidade pode ndo ser suficiente para que se obtenha a mistura desejada no interior do

vaso.

A mudang¢a do impelidor dncora por um sistema de eixo descentralizado com trés
agitadores de pas inclinadas mostrou que o agitador dncora possui um consumo de energia
realmente alto € em certas ocasiGes pode ser substituido, trazendo ganhos em energia e
tempo de mistura. Ressalta-se, entretanto, que o agitador tipo dncora possui caracteristicas
importantes para a transferéncia de calor e para evitar estagnagdo nas paredes pelo seu

efeito de raspador, sendo algumas vezes insubstituivel.

6.3. Validagbes com base em dados experimentais (5.8)

A comparagdo com dados experimentais tem o objetivo de validar as hipdteses e
procedimentos de célculo, mostrando a corregdo ou ndo dos resultados numéricos obtidos.

Os resultados obtidos nas simulacdes com o tanque semelhante ao tanque em que foram
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obtidos dados experimentais mostram que as hipGteses e os procedimentos utilizados

fornecem resultados corretos.

6.4. Conclusdes

O pacote computacional € uma ferramenta extremamente versatil para a predi¢do
do perfil de velocidades, temperatura e pressdo em qualquer probiema de fluido dindmica
computacional. Entretanto, o pacote computacional utilizado neste trabalho, assim como
outros pacotes semelhantes, ainda s@o ferramentas que exigem um conhecimento avangado
para que se crie a geometria do problema e um conhecimento bastante profundo dos
fendmenos de fluido-dindmica para que as simulagbes sejam realistas e os resultados

precisos.

Os pacotes computacionais tém conseguido melhorar os softwares para a criagdo
da malha computacional, tornando-0s mais versateis € mais poderosos, € os processadores
com maior desempenho tem conseguido resultados em um tempo mais curto. Isso indica,
que em um futuro proximo, seja possivel criar algoritmos para otimizagdo de equipamentos
onde o software faga alteragbes na geometria e em condi¢Bes operacionais (velocidade de
agitacio, por exemplo) para otimizar o equipamento, seja reduzindo o tempo de

processamento ou minimizando o gasto de energia.

Atualmente, entretanto, os pacotes devem ser utilizados para testes especificos,
sendo que no caso de tanques agitados € imprescindivel que um tipo adequado de agitador
seja escolhido com base nos dados experimentais que foram colhidos nas altimas décadas e
que a literatura contendo esses dados é capaz de reduzir para alguns poucos os tipos de
agitadores apropriados para a mistura desejada. Mais uma vez, reafirma-se que o pacote
atualmente deve ser utilizado para otimiza¢io de equipamentos ou para a simulagio de
novos equipamentos, sendo desejavel, mas ndo estritamente necessaria uma validagio com

dados experimentais. Visto que os procedimentos para calculo sfo conhecidos e

dominados.
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7. PROPOSTA PARA ESTUDOS FUTUROS

O estudo de tanques agitados mostra-se uma area de muito interesse e carente de
estudos computacionais, devido a grande variedade de tanques agitados que existe. A
expressio “cada caso ¢ um caso” € particularmente valida para tanques agitados. Os
esforgos experimentais realizados intensamente nas décadas de 70 e 80 mostram que €
impossivel prever com precisio geometrias otimizadas para uma dada condi¢iio de

Processo.

As técnicas de simulagio de tanques agitados encontram-se bem desenvolvidas,
fornecendo resultados corretos para os mais diversos tipos de tanque, tendo sido

extensamente estudadas e validadas para o agitador tipo Rushton turbine, o agitador mais

comumente encontrado na industria.

Como sugestio para estudo nesta area sugere-se adicionar & modelagem de
fendmenos envolvendo reagdes quimicas. Esta modelagem seria extremamente interessante
para rea¢des onde a taxa depende fortemente da concentragdo local, pois seria possivel
otimizar a taxa de reagdo global do sistema. Para reaghes poliméricas, aplicagdo tipica do
agitador tipo ancora, € interessante observar que a viscosidade do meio depende do
caminho da reagio, pois reagentes e produtos podem ter caracteristicas muito diferentes,

sendo provavelmente necessiric que esse fendmeno (mudanca de viscosidade) seja

cuidadosamente modelado.

A simulagio de um reator de polimeriza¢io, com um agitador tipo ancora, € a
sugestdo para a continuidade desse estudo. A geometria utilizada aqui pode ser aproveitada,
caso nio se tenha dados de um reator real, entretanto ¢ interessante observar que as técricas
para obtencio dos perfis de velocidade sdo as mesmas. Apds obtido um perfil “inicial” de
velocidades pode-se adicionar equagles para a viscosidade, para a reagdo quimica, para a
temperatura ¢ qualquer outra que seja necesséria, afim de representar todos os fenémenos

fisicos importantes para O processo.
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