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Resumo

Nesta tese, apresentam-se procedimentos de obtencio de
campos vetcrials e escalares em reatores tangques agitados
através da sistematica da fluido-dindmica computacional.

A metodologilia do trabalhc é enfatizada por meio de casos
estudos com um fluido Newtoniano, a Aagua, e um sistema ndo-
Newtonianc, o poliestirenc. Ambces os fluidos estido contidos em
um reator tanque agitado.

O sistema ‘reator tancue agitado’ é estudado com a
variagdo da localizacdo de agitador(es) tipoc disce dentro do
mesmo, bem como com a mudanca em suas dimensdes.

A partir dai, utilizando-se um pacote de fluido-dinémica
computacional, o PHOENICS versdo 2.1, verifica-se a influéncia
das wvariacles gecométricas do tangque agitade nos campos
vetoriais e escalares.

Enfatizando-se a interacdo do estudo de reatores tangues
agitados com a metcdclogia cfd” {("“computational fluid
dynamics”), obtém-se um nove método de resolucdo de antigos
problemas relacionados aos tanques agitados.

Conclui-se que a apresentacdo de dados de modelos
tridimensionais ¢é mais informativa que os relacionadocs a
modelos bidimensiconails.

As saidas gréaficas exibem, basicamente, perfis de
velocidade, linhas de corrente e superficie.

Assim, a fluidoe-dindmica computacional se apresenta como
uma éarea interdisciplinar gue depende fundamentalmente de
avangos na area computacional e gue auxilia, estrategicamente
na rescolucdoc de fluido-dindmica em sistemas importantes dentro
da Engenharia Quimica.

A teoria da mistura asscciada ao estudo de variagdes
geométricas do impelidor (dentro do ftangque}, bem como a
interagdo da “cfd” com outras areas de conhecimento como
medicina, mecdnica é sugerida.




Abstract

In this thesis, procedure for obtaintion of vector and
scalar fields is shown and applied to stirred tank reactors.
The methodology of the present work is emphasized through case
studies with a Newtonian fluid, water, and a non-Newtonian
system, polystyrene. Both fluids are contained inside a stirred
tank reactor.

The system ‘stirred tank reactors’ is studied relating to
variation of iocation of disk type impeller(s) inside it, as
well as with changes in its dimensions. From this step on,
using a computational fluid dynamics package PHOENICS version
2.1, it is verified the influence of geometric variations on
vector and scalar fields.

Giving emphasis to the interaction of the study of
chemical reaction engineering (stirred tank reactors) together
with the “cfd” (“computaticnal £fluid dynamics”) methodology,
new methods of resolution of old preblems are found,

It is concluded that presentation of tridimensional models
becomes more understandable and realistic than bidimensional
ones.

Graphical outputs display, basically, velocity profiles,
streamlines and surfaces for the proposed case studies.

In this way, the computaticnal fluid dynamics approach is
considered an  interdisciplinary area  that fundamentally
depends <on advances in scientific computation Morecver, i1t
helps strategilcally on the resolution of important systems
inside chemical engineering.

Mixture theory assoclated with the study of geometric
variations of the impeller {inside the stirred tank), as well
as 1interaction of cfd with other areas of knowledge , as:
medicine and mechanics are suggested.

TH
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Nomenclatura

I'y: coeficiente de transporte difusivo para o

T: 3.1415..

B: constante

P: densidade

6, diregdo tangencial

V. nabla, operador gradiente

-
e

tenséo cisalhante

varidvel dependente, campo de escoamento

¢

H: viscosidade
M: viscosidade
u

viscosidade Newtoniana
Ag. energla de ativacgao

-: ausente

Y: taxa de deformacgdo

2D: bidimensional

3D: tridimensional

D: diametro tanque

H: altura tanque

H.O0: aAgua

hparedet Cceficlente de troca de calor
k: condutividade térmica

m: indice de consisténcia

my: dencta ¢ valor de m em Ty e Py

n (superscrito): indice “power-law”

N: velocidade rotacional do agitador
n: vetor normal

P: pressdo

v



Po: pressdc inicial

PS: poliestireno

q: fluxoc de calor

r: raio

Rs: disténcia radial até a linha central do eixo dc agitador
r.: raio médio do wvolume de controle

Sé: termo fonte para a geracdo da propriedade ¢
S8: “steady-state”

T: temperatura

t: tempo

To: temperatura inicial

T.xt: temperatura externa

U velocidade radial, equivale a U, ou Ul
Ue: velocidade tangencial

Us, U, ue: velocidades radial, axial, tangencial,
respectivamente
U.: velocidade radial

U.: velocidade axial

V velocidade axial, equivale a U, ou V1

w, € n, s: “west”, “east”, “north”, “south” -~ nomenclatura
caracteristica da discretizacdo pelc método dos
volumes finitos

z: direcgdo axial

W velocidade tangencial, equivale a Ue ocu Wl
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CAPITULO 1

Introdugao geral

1.1 INTRODUGAO

Os reateres tanques agitados estdo envolvidos em uma
percentagem significativa de producdo dentrc da industria
guimica. Juntamente com a engenharia de reatores quimicos, que
dentre outras coisas, possui a finalidade de melhor projetar e
inovar reatores, surge a tecnolegia da informatica. Esta,
presente cada vez mais na engenharia, tende a aliar métodos
computacionais com informag¢des j& conhecidas na engenharia de
reatores. Surge, entdao, a fluldc dindmica computacional, que em
termos praticos, pretende resolver problemas e elucidar
comportamentos através de novas rotas, técnicas e perspectivas.

O entendimento de fenémenos fluido-dindmicos dentro de
reatores tangues agitados passa por um treinamento
multidisciplinar. £ necessario desenvolver o embasamento fisico
do sistema através de modelos deterministicos detalhados, bem
como a aprendizagem e conseguente conhecimentos de técnicas
numéricas, anédlise numérica, informatica, trabalho em ambientes
computacionais diversos e a perceber perspectivas para futuras
aspiracbes e necessidades dentro da area. Torna-se importante
salientar gque a teoria hoje existente ndc se supera e a agao e
de se manterem procedimentos e se estar sempre atento a novas
realidades.

0Os problemas sempre presentes em reatores tanques agitados
se relacicnam acs fendmenos que ocorrem quando ¢ fluido comega
a escoar dentro do tangue. Se se tratar de fluido Newtoniano,
as preocupacgdes sdo em se entender da melhor maneira possivel o©
comportamento dos campos de velocidade, temperatura, dentro do
reator, de acordo com a geometria do projeto escolhido.

Em termos de fluidos ndo-Newtoniancs, por exemplo, as
reacdes de polimerizagdo recebem hé algum tempo e também
atualmente, um grande interesse. Neste <caso, além das
preocupacdes ja citadas para os fluidos Newtonianos, torna-se
impertante destacar gque o primordial é: ndc parar a produgdc do
produto de polimerizag¢dc. Tal tarefa, superficilalmente trivial,
torna-se ardua, polis €& nos sistemas de polimerizacdc em gue se
encontram grandes desafios, COmo alta exotermicidade da
reacdo, o0s polimeros possuem caracteristicas diversas dos
materiais “comuns”, por exemplo, eles ndo tém um peso molecular
definido, mas uma distribuicdo de pescs moleculares, seu grau
de pureza, sua dificuldade de recuperacdo ou técnicas de
purificagdc, a presenga de fendmenos como o “gel effect”,
dentre outrcs.
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Desse mode, a modelagem, operacdo e controle desses
sistemas é tarefa que envolve uma grande quantidade de
parémetros para a tomada de decisdes e para entendimento do
processo.

Basgicamente, pode-se ampliar o conhecimentoc dos fendmenos
que ocorrem no reator, através do estudo de algumas variagdes
geométricas, que aliade & fluido-dindmica computacional, parece
ser uma ferramenta adequada para ser utilizada e que tem como
resultades benéficos: simulacgdes de gecometrias complexas,
fluidos complexos e poucc segurecs, condigdes de simulagdes
desfavoréaveis, dentre outros. Se se pode simular situacgdes
complicadas e desfavoravels, provavelmente, a validagdo do
trabalho de simulagdo por confirmagdes (ou nao) experimentais
ou até vindas de outros dados de simulacdes de outros autores,
se torna mails simples.

Os materiais poliméricos, pléasticos, tém sido considerados
sindénimcs de substitutos baratos para materiais naturais,
gracas a produ¢io final mundial de mais de 85 Mt (Arlie, 1990;}.
Podem ser aplicados na eletrénica, bem comoc em processamento de
informacdes, pois permitem miniaturizagéo.

Um melhor entendimento dos fenbmenos de mistura, dentro
dos reatores de mistura, diversas geometrias de projeto para
melhorar suas caracteristicas de atuacdc, bem como a ligagdo da
engenharia de reatores quimicos c¢om a fluido-dinémica
computacional S80 importantes para que se avance no
entendimento e obtengdo de melhores respostas dos reatores
tanques agitados.

1.2 OBJETIVOS

0 objetivo especifico deste trabalho esta em estudar a
fluido dinadmica da aAgua e do poliestireno através da utilizacgéao
do pacote de fluido dindmica computacional, PHOENICS Version
2.1, bem como uma planilha comercial em um sistema fluido-
dinamico, com a finalidade de se estabelecer uma metodolcogia
especifica de obtencgaoc de perfis termodindmicos para 08 Casos
estudos simulades. A idéia esté& na utilizagdo dos recursos
computacionais disponiveis para se atingir uma metododologia de
respostas graficas em ‘cfd’, como: perfis de velocidades, de
pressdo, linhas de corrente, por exemplo.

Os recursos computaclonais utilizados foram, basicamente:
uma estacido de trabalho Sun Sparc 5 e uma impressora HP Deskiet
550¢, colorida.

A utilizacdo maxima dos recursos disponiveis na estacao de
trabalho (sistema operacional Unix, ambiente OpenWindows, V.
3.0) permite a salda de “displays” grafices, com um menor
custo, em relagdc A& disponibilidade de material para a
elaboracdo do trabalho.



Capitule 1 Introducdo geral

As simulagdes do  processo de  basearam (agua e
poliestirenc), em sistemas sem agitader, inicialmente, e en
outros com um agitador tipo disco, posteriormente. Algumas
variagdes na localizagdc geométrica do agitador foram
experimentadas. O objetive perseguido foli a metodologia de
obtencio de todos esses resultades.

1.3 ORGANIZAGCAO DA TESE

O capitulo 2 mostra a classificagido de problemas em
fluido~diné&mica computacional, enfatizandeo os seus fundamentos
na sclug¢do numérica de reatores tangues agitados; a ligagdo
entre a teoria “cfd” e os reatores de polimerizacdo, bem como
apresenta um modelo matemdtico para um reator agitade de
polimerizagdo. Esta se constitul numa oportunidade em se
estabelecerem diversas saldas para se desenvolverem e
resolverem problemas de fluide-dinémica am funcéo da
sistematica ccmputacional ‘cfd’. Apresenta-se, suscintamente, ©
método de discretizagdo numérica dos volumes finitos e séo
citados diversos cbédigos computacionais, com sua forma de
discretizagdc das equacgdes dos problemas. Desse modo, ©
capitulo 2 fornece pontos importantes gue estdo sempre ligados
4 sistemdtica ldgica de obtengéec de resultados na fluido-
dinédmica computacional.

0 capitulo 3 apresenta 03 sistemas reatores de
polimerizacgdo, desde modelagens simples em sistemas abertos e
fechados até os problemas intrinsecos a esses sistemas. Sao
citados as influéncias geométricas, bem como as condigbes de
mistura para o0s reatores tangques agitados. Segue-se a citagao
de um procedimente prético no tratamentc desse tipo de
reatores, scb as diretrizes da ‘cfd’ (“computaticnal fluid
dynamics”), ou seija, a fluido-dinidmica computacional.

0 capitulo 4 coferece um procedimento simples de cobtengédo
de resultados para um problema ‘cfd’, através de uma planilha
comercial, Excel versdoc 5.0. O importante nesse procedimento &
a apresentac¢do de uma técnica simplificada de iteracgdes, gue
fornece saidas graficas satisfatérias para o caso estudo. Ha o
apéndice do capitulo 4 gue fornece detalhes importantes para o
conpleto entendimento do mesmo.

O capitulo 5 considera as primeiras simulagfes realizadas
com © pacote de fluido-dindmica computacional, PHOENICS versao
2.1, apresentando algumas possibilidades de sua utilizacgdo, bem
como as saidas graficas dos campos de escoamentce para dois
fluidos, a 4agua e o© sistema poliestireno. Explicam-se as
diferengcas nc enfoque de um problema em fungac de sua
dimensionalidade, bem como sdc descritas caracteristicas
basicas do PHOENICS 2.1. Existe um apéndice referente ao
capitulo 5 que da detalhes de procedimentos para a efetiva
obtencdo das saidas gréficas dos casos estudos, desde a tela de
trabalho até o momento de obtencdoc material de um perfil, apbs
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sua impressdc.Deve ser notado que os cascs apresentados neste
Capitulo ndo se referem a sistemas com agitacao.

C capitulc 6 mostra resultados de simulacgdes, dentro do
PHOENICS 2.1, gque visam a expor algumas possibilidades de
variacfes das condigdes geométricas do reateor tangque agitado,
bem como das diferencgas/semelhancas entre o estudo 2-d e 3-d de
um mesmo tipo de problema. Este capitulo sintetiza todo um
procedimentc de obtengdc de resultados praticos para casos
estudos gue aliam ao seu entendimento, a teorlia de engenharia
de reatores guimicos, a fluido-dinédmica computacional e as
ferramentas de computacgédo/informatica que devem auxiliar o
usuario.

O capitulec 7 sumariza o©s resultades e conclusdes dos
capitulos anteriores, bem come assinala a importé&ncia da
sistematica desenvolvida ao longo de todo o trabalho, atée a
chegada do ponte de apresentacdo das saidas. Sugerem-se outros
caminhos para se continuar, melhorar ou desenvolverem outras
metodolcgias, além das agul propcstas.
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CAPITULO 2

Revisdao da literatura

2.1 INTRODUCAO

O escoamento de fluidos se constitul num campo de estudo
vasto e inovador, estando intimamente relacicnadc a problemas
tecnoldgicos importantes e de interesse em engenharia, bem como
a fendmenos da vida cotidiana. Escoamento de fluidos envolve o
conhecimento de fendmenos presentes no respirar, beber, lavar,
nadar, criar pléasticos de petréleo, voar em avides, quelmar
gaseolina em um motor de automdével e gerar poténcia e poluicédo
do ar, fazer sopa, pular de para-quedas, soldar, fazer aco,
ventilar uma sala, estudar radiacdc, dentre muitos outros
exemplos.

A fluido-dindmica computacional tem como tarefa predizer
guantitativamente o gque ocorre quando fluides escoam,
geralmente com as complicagdes de : escoamento simulténeco de
calor, transferéncia de massa (transpiracédo, dissolucédo),
nudanga de fase (congelamento, ebulicdo, “melting”), reagdes
quimicas {combustido, p. e.}, movimento mecdnico (de pistées,
ventiladores, p. e.).

O presente capitulo visa a descrever de maneira suscinta e
compreensivel os seguintes tépicos: classificacéo de problenmas,
o escoamento de fluidos, “cfd” (“computational fluid dynamics”
ou fluido-dindmica computacional), reatores de polimerizagao,
precessamentc de polimercs ligade ao enfoque “cfd”, métodos
numéricos para a resclugido de problemas “cfd”, cddigos/pacotes
computacicnais de fluido~dinédmica computacional, resolucdo
numérica de problemas de escoamento, formulacdo de um modelo de
fluido-dindmica computaciocnal e resultados esperados neste tipo
de teoria.

2.2 CLASSIFICACAO DE PROBLEMAS

Prcblemas de transporte de massa e transferéncia de calor
(convectiva) podem ser agrupados em duas dJrandes classes
(Baliga, 1978): tipo ‘“convecgado-difusde” e ‘“problemas de
escoamento de fliuido”. O termo “convecgdo” denota o transporte
de uma variavel dependente devido ac movimento macroscodpice do
fluido, somente. O termo “difusdo”, no entanto, se utiliza de
modo mais amplo. Ele evidencila todos os processos de transporte
oriundos de <fendmenos moleculares ou atdémicos. Os problemas
tipo “conveccgdo~difusdo” contém uma importante subclasse de
problemas que s&oc referenciados como “de condugidc”. Exemplos
desses ultimos podem ser: condugdoc de calor em sdlidos, difusdo
pura em kisturas gasosas, percolacdc através de um meio
poroso,cascs de  esccamento completamente  desenvolvido e
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transporte de calor em dutos, escoamento irrotacional de um
fluide incompressivel com propriedades constantes.

Os problemas tipo T“esccamento de fluido” incluem a
totalidade de problemas de transferéncia de massa e calor com
interesse dentro da engenharia. Assim sendo, o©os “problemas de
difusdo-convecgac” formam uma subclasse do presente. A
caracteristica predominante dos problemas de “esceoamento de
fluidos” estd na necessidade de se resolverem simultaneamente
equa¢gdes de momentum e da continuidade. Cs “fluid flow
problems” podem, ainda, ser divididos em trés subgrupocs. O
primeiro subgrupo incluil problemas que envolvem apenas calculos
de escoamento de fluido, enfatizando um procedimento especial
para a resolucdo de equagdes do momentum Juntamente com a
equacdo da continuidade. Exemplc desse tipo seria o escoamento
de (BEii] fluido incompressivel com propriedades fisicas
constantes.

C segundo subgrupc se constitul nos problemas de
“convecgdo forgada”. Estes envolvem propriedades do fluido
constantes. A cobtencdo de solugdo de campos para um fluide com
essas caracteristicas ¢é através da resolugdo simultanea de
equactes do momentum e da continuidade. A solugdo desse
problema é utilizada na obtengéo do problema tipo “convecgao-
difusdo”.

Finalmente, o  terceiro  subgrupo envolve problemas
complexos nos quais as equacdes gue governam ¢ escoamento do
fluido s&o acoplados agquelas que decidem/solucionam outras
variaveis dependentes. Exemplc de problemas dessa espécie
envolvem problemas de convecg¢do forgada incluindo fluidos com
propriedades variaveis, problemas de convecgdo natural,
escoamento de uma mistura quimicamente reativa de gases, dentre
outros.

2.3 A FLUIDO DINAMICA COMPUTACIONAL (CFD -
“computational fluid dynamics”)

A  fluido-dindmica computacional & uma subdivisédo da
computacao clentifica que tem, nos Gltimos tempos, apresentado
um crescimento explosivo (Rizzi, 1987). Ela reune elementos de
disciplinas correlatas, como: dindmica dos fluides, analise
numérica, teoria de equag¢des diferenciais parcilais, ciéncia da
computacédc e geometria computacional. “Cfd”, entdc, torna-se a
ciéncia de produzir soclugdes numéricas para um sistema de
equagbes diferenciais parciais, que descrevem o0 escoamento de
um fluido. Ela & feita através de métodos discretos (resolugao
numérica) e visa a melhor entender fendmenos fisicos
quantitativa e gqualitativamente, no escoamento, e tem sido
sempre utilizada para nmelhorar projetos de engenharia, embora
tenha grande potencial come ferramenta para o desenvolvimento
de politicas operacionais. Na verdade, a “cfd” se constituil
numa vertente da computagio cientifica que vem alternando os

3

papéis entre dols aspectos da mecaénica classica (“continuum”):

7
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analise matemadtica e experimentos no laboratério. Embora
bastante eficazes quando aplicadas a problemas lineares e
alguns fendmenos especilais, essas duas disciplinas tradicionais
sozinhas nado tém sidc suficientes para adequadamente enfocar os
problemas ndo-lineares. Sobre esses proplemas, a “cfd” relne de
mode sinergistico ambos anédlise e experimento e permite um
entendimento em fenémenos ndco-lineares, na sua estrutura
principal, e ainda, sugere previamente novas maneiras de
construgac de uma determinada caracteristica em um modelo
analitice melhorado. As origens e abrangéncias da “cfd” siao de
peculiar interesse ({(Rizzi, 1987)., O pericdo que vai desde a
descoberta de equagdes basicas por Euler e por Navier e Stokes
até o inicio do século XX pode ser chamado de cléssico,
considerando-se que scolugdes fundamentais e analiticas estavam
sendo procuradas. Pode-se talvez marcar o inicio da era “cid”
em 1917, gquando L. F. Richardson (Richardson, 1822) tentou
integrar as equacdes metecroldgicas numericamente, a mdo, a fim
de formular a primeira previsdo meteoroldgica, numericamente.
Embora a “cfd” tenha realmente iniciadc nos anos 40, o trabalho
de Richardson se torna significativo por incorporar o espirito
da “cfd”, istc é&: a necessidade de se obter uma resposta para
um problema pratico.

Durante a década de 30, uma forte necessidade pratica
direcionou a “cfd” a problemas com modelos lineares. A
indistria de avides necessitava de uma manelra de introduzir a
teoria do véo em seu entendimento e no projeto de avides.
Naqueles dias, com vd0os a baixas velocidades; a viscosidade e
vorticidade eram negligenciadas, e ¢ modelo de escoamento era
Laplacianc.

A viscosidade passou a ter um papel preponderante através
da solucdo de equacdes da camada limite da teoria de Prandtl, a
qual utilizava métodos de diferengas finitas e maguinas de
céalculo mecanicas (Schlichting, 1868).

Durante a década de 40, dois grupos, o$ tedricos e 03
praticos comegaram a confluir idéias.

2.3.1 “Cfd” - FUNDAMENTOS MATEMATICOS PARA SOLUGOES NUMERICAS

- Teoria Pré-cfd: A maioria dos modelos mateméticos utilizades
hoje na fluido-dinadmica computacional foram derivados antes da
“cfd”. Exemplos sdo: equagdes de Navier-Stokes, equages de
Euler em suas formas compressivel e incompressivel, dentre
outras. As propriedades basicas dessas aquacgdes foram
conhecidas antes do 1inicio da “cfd”. O projetc de métodos
computacionais para o esceoamento de fluidos velo em grande
parte dessa j& conhecida teoria. O conceito de “equagdes bem-
postas” foi estabelecido. Tornou-se essencial, em simulacao
numérica, que a solucdc dependesse continuamente dos dados. As
equacbes foram classificadas em hiperbdlicas, parabdlicas e
elipticas por suas propriedades individuails.
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0 modelo mais geral para problemas tipo “fluid flow” =se
contitul nas equacdes de Navier-Stokes:

op ..

—+divpv=0 2.1
P P ( }
8 . :
—£?+dw(mw+pnxpg+dwpr (2.2)
o . .

§+dlv (e+p)v = pg.v+d1v(kgradT«+~ V. 7) (2.3)

que representam a conservagdo da massa, momentum e energila

2. ..
total por unidade de volume; onde zm—-gldlvergradv-%gradTv é o

tensor densidade de fluxo do momentum, devido a fricgdo. Os
simbolos p, p, T e v se referem a densidade, pressdo,

temperatura e velocidade de £fluido, enguanto U representa o
coeficiente de vwviscosidade molecular, k é a condutividade
térmica molecular, g é a forga de campo por unidade de massa e
I é& o tensor identidade. Equacdes adicionalis devem ser
acrescentadas a fim de relacionar varidveis termodindmicas e
coeficientes para se fechar o sistema. A andlise matematica do
sistema formado pelas equagdes (2.1) =-> (2.3} ndc tem sido,
ainda, satisfatéria.

O comportamento dessas equacdes é parabélico nas regides
onde a viscosidade tem um efeito marcante, ou seja, proxime a
paredes e a formagdo de rastros deixados pela passagem de um
objeto em determinado meio (“wakes”), porém, é hiperbdlico nas
demais regides. Como um sistema, essas equacgdes se denominam
incompletamente parabbdlicas e ndo se conhecem condigdes de
contornc simples, antecipadamente, gue as leve ac nivel de um
problema bem posto, em geral, para as equa¢des diferenciais.
Considerando-se uma resolucdo com um método discreto (problema
discreto), a solugdo numérica exige que condig¢des de contorno
adicionalis sejam especificadas. Pressdo e temperatura em uma
parede sélida devem ser consideradas e algumas condigdes deven
ser estabelecidas em fronteiras/contornos artificiails, no
egpaco do campo onde o fluido entra ou deixa o dominio. Ainda
ndo existe concordéncia em como essas condigdes deveriam ser
estabelecidas. Nem mesmo a condigé&o de estabilidade para a
integracé&o no tempo do sistema formado pelas equacgbes (2.1) ->
{(2.3) estd inteiramente entendida. Consideram-se, por 18s0,
subsistemas mais simples.

- Teoria Interagindo com “Cfd”: Uma area onde cfd - outras
teorias Interagiram se observa pelas leis de conservagiao em
sistemas ndo-lineares.

O cbijetiveo geral da “cfd” seria, entdo: dado um problema
de esceoanmento especificado por condigdes de contorno
particulares, e algumas vezes por condicdes iniclals, deve-se

9
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descrever a solugdo do problema como conjunto finito de numeros
distribuidcos através do dominio do esceocamento e que obedegam a
algumas relacées funcicnais que estejam baseadas enm
aproximacgfes derivadas das equagfes do continuum, escolhidas
para governar o problema em consideracdo.

Esse objetivo se atinge pela projegdo do problema do
continuum das equagdes diferenciais a algum espago finito e
dimensional para as variédveis dependentes e independentes, e
assim pela resolugdo dessas equacgdes que resultam em equagdes
discretas para o conjunto final de numeros. Na resolugdo das
equacdes diferenciais parcialis sob uma formulagdo Euleriana,
com referéncia a algum sistema de cocrdenadas, © primeirc passo
no processo de projegdo € a discretizacdo do dominio do
escoamento atraves do estabelecimento de uma rede de pontos
situados em um numero finitc de localizacgbes diferentes das
variaveis independentes, isto &, gera-~se uma malha. Obtém-se
solugdes discretas nos campos investigados, nos pontos da malha
construida.

2.4 REATORES DE POLIMERIZACAO & “CFD”

Os reatores quimicos variam em tamanho e forma, bem como
no método de operagdo. Um tangue no gual as propriedades sao
uniformes se denomina “tanque perfeitamente agitado”. 0 projeto
do agitador, bem como sua velocidace de agitagéc podem
influenciar nas condigdes de mistura. Projeta-se um reator
tanque agitado com a finalidade de se obterem perfis de
temperatura, campcs de velocidades e composigbes uniformes ao
longo do mesmo. Existem, dentro do reator, zonas com altas
taxas de recirculacgdo, onde ocorre difusdc molecular e térmica
entre as porcdes de fluide (recirculado). As difusividades
térmicas sao adequadamente altas, o que propicla temperaturas
satisfatoriamente uniformes. Difusividades moleculares sdo bem
menores, © que faz com gque dgrandes diferengas de composigdo
possam existir. O casoc extremo ocorre quando se encontra um
tanque agitado completamente segregado. Um  exemplo de
segregagdo completa ¢corre na chamada polimerizagdo em
suspensdo, conduzida em um reator tipo continuo tanque agitado.
No entanto, a segregagadc € mals especulada do gue cobservada em
reatores tanques agitados de polimerizagdo em uma unica £fase
{Atiqullah, 1990}, Como em muitos outros tipos de reagdes
exotérmicas em tangue agitados, trés estagios estaciondrios sdo
possiveis para polimerizacgdes comecgando com mondmerc: um baixo,
onde existe essencialmente conversdo zereo; um intermedidrio
(condigdc metaestavel) e um superior, condigdo de “thermal
runaway”, onde a convers&o polimérica é aproximadamente
completa. E desejado que se opere a condigdes intermediarias,

metaestavels,
0s processos de polimerizacido sao de enorme importancia

para gque se tenha um maior discernimentoc na modelagem de
reatores de polimerizacdo e de uma maneira mais ampla, na

10
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engenharia de reatcres quimicos aliada & teoria de fluido-
dinédmica ceomputacional (“cfd”).

Para cada produto examinado, deve~se sempre ter em vista
08 principals problemas que surgem com 0S processos de
polimerizacgdo {(Arlie, 1990):

— grau variavel de pureza dos reagentes, de acorde com o modo
de iniciacdo (radical ou idénico):

- monitoramento da temperatura de reacdoc, o que é dificil de se
contreolar, dada a alta exotermicidade da polimerizacdo; este
fator preponderante lidera © nivel de pesos moleculares e sua
distribuig¢dc no polimero; a nivel do processo, o controle de
temperatura depende da escolha do reator, bem como do meio
reacional;

— escolha do tipo de operacgdo, continuc ou batelada, de acordo
com as propriedades desejadas do produto;

— recuperagdo do pelimero e possivel reciclo do monémerc e do
solvente;

- operac¢ées de purificacdo, em alguns c¢asos, remccgdo de
residucs de catalisador.

Existem 4 (quatro) técnicas de polimerizacdc as quais sao
utilizadas na maioria dos processos de polimerizacgdo, a saber:
“*bulk” (massa), suspensao, emulsdo e solugdo. As principais
caracteristicas delas se resumem abaixo:

— Polimerizagdo em massa: o mondmero é polimerizado nos estados
iiguido ou gasoso, geralmente em presenga de um catalisador
(ou iniciador}. Varios problemas sdoc inerentes a esse modo de
pclimerizagdo: a massa reacicnal se torna altamente viscosa a
medida em que a reagao avanca, sendo dificil de se fazer o©
contrcle de temperatura atraves de uma agitacao efetiva;

— Polimerizacdo em suspensdo: o mondmero, em concentracdes em
pesc variando entre 10 e 50%, & disperso em um diluente, sob
aglitacdo. Formam-se pequenas esferas, com didmetros entre 0.1
e 3 mm. O mecanismo & similar ao da polimerizacdo em massa, a
parte do fato de que o calor de reacdo é facilmente dissipado
por melc do diluente. Estabilizadores em suspensdo sé&o
adicionados ao diluente, com a finalidade de prevenir o
“cozimento” das esferas, pela formacdo de um filme protetor.

O diluente pode ser a 4gua (para o poli-cloreto de vinila,
PVC) ou um solvente de hidrocarbonetos ({(ex.: polimerizacdo a
baixas pressdes do etileno).

- Polimerizacgao por emulséo: tal processoe difere da
polimerizacdo por suspensao pelo fato de que as particulas
dispersas sé&o bem menores. Seu menor tamanho é cobtide pela
adicado de varios surfactantes a &gua, produzindo-se um tipo
de emulsdoc ¢leo-em~agua. Os iniciadores sdc solivels em agua,
ao contradric daqueles usados em polimerizagdo em suspensao;

I
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— Polimerizagdo em solugdo: toma Jlugar na presenca de um
solvente de ambos © nmondmero e © polimerc. Encontra-se, neste
caso, melhor controle de temperatura, pelo alcance de melhor
agitag¢dc. As desvantagens surgem do custce do solvente, da
limitagdo do pesc molecular, bem como das dificuldades de
secagem do polimero.

Além dos 4(guatro) tipos de processo de polimerizagio
acima citados, outros 4 (quatro) devem ser mencionados
(Kiparissides, 1996):

~ Polimerizagdc por precipitagdo: guando o polimerc é insoluvel
em seu mondmero ou na solucdoc mondmero-solvente, wmna
polimerizacdo que comega em uma fase homogénea se torna
rapidamente heterogénea & medida em que o polimero precipita
como uma segunda fase. Na polimerizagdo por precipitagdo,
assume-se qgue a cinética global se c¢onstitui na soma de
reacdes independentes nas duas fases, ou seja, a fase rica em
mondémeroc e a fase rica em polimero. No primeiro casec, a
cinética de solucdo é seguida. No segundo caso (material
misturadeo com mondmero}, todas as reacgCes {terminacéo,
propagacdo) podem se tornar controladas por difuséo.

— Polimerizacdes catalisadas por so6lidos: polietileno de alta
densidade, polietileno linear de baixa densidade e
polipropileno isotéctice s&o produzidos em reatores a baixa
presséc, em presenca de catalisadores tipe Ziegler-Natta.
Embora alguns catalisadores sejam usados em forma liquida, a
maioria é heterogénea, ou seja, catalisadores sdlidos que
pedem ser supertados ou ndo. O mondmero em contato com ©
catalisador poderd ser gasoso (processo em fase gasosa), um
liquido purc (o processo em solugdo liquida) ou dissolvido em
um diluente (“slurry process”). Em todos os casos, as
fraturas e fragmentos do catalisador poroso sdo dispersas no
poclimerc e se tornam o local de polimerizagdo. O processo de
pclimerizacadc “liguid slurry” consegue obter um excelente
controle de temperatura.

~ Polimerizacdc interfacial: este tipo de processo exige duas
fases; a polimerizacdo ocorre, basicamente na interface entre
duas fases liquidas imisciveis. A taxa de polimerizagdo &
rapida e produz-se um polimero de alto peso molecular a
temperatura ambiente. A taxa de polimerizagdo ¢é controlada
pelas taxas de difusido dos mondmeros até & interface de
polimerizagéo.

- Polimerizagdc no estado sélido: pode produzir cristais de
polimero macroscodpico e, em alguns casos, cristais de alta
gquailidade ¢&tica. A reagdo de propagagdo € contrcoclada pela
estrutura do cristal e a simetria do mondmeroc.

A metodologia para modelagem de um reator de polimerizagéo
é utilizada para que se entenda de modo mais acessivel o melo
complexo deos reatores de polimerizacdo. Varios topicos que
podem estar nessa metodologia seriam:
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~ Selecdc da configuracgdo do reator;

— Derivacdo de equacgdes de projeto do reator, para a mistura
reacional, bem como para fluidos refrigerantes/aquecedores;

— Modelos adequados para processos de tranferéncia de calor,
energia, massa, momentum;

— Identificagdo de correlag¢gdes que preduzem a viscosidade, a
densidade da mistura reaciconal, coeficientes de transferéncia
de calor, de massa;

— Para processos particulados, derivacdo de um balango de
populacdo para a distribuigdo de tamanho de particula (p. e.:
numero de particula polimérica, didmetro, Aarea superficial):

— Inciusdo de todas as equagdes necessarias para descrigido da
“performance” de diferentes “loops” de controle (temperatura,
pressao, esceoamento);

— Escolha de um método numérico para resolucgdo das equacdes do
modelo. Estimac&o de pardmetros desconhecidos ao modelo.
Estudo de sensibilidade, comportamento do modelo dinamico.

2.4.1 A FLUIDO-DINAMICA COMPUTACIONAL PARA REATORES TIPO
TANQUE -AGITADO

A aplicagdo da “cfd” aos reatores tanque agitado data da
época de 70 (Rosendal et al., 1996); no entanto, apenas nos
ultimos anos esse tipo de reator se tornou um caso estudo
propicio ao desenvolvimento da tecnologia de simulagdo “cfd”.

Com a finalidade de se estudarem os principais fendmenos
de fluido~dindmica dentro de um reator tanque agitado, varios
tipos de aproximagdes podem ser feitas para se resolver um
mesmo prcblema:

- Simulacdes utilizando condigdes de contorno no impelidor
fagitador, “impeller”), as condicdes de conteorno S840
estdvels, e negligenciam estruturas transientes, tals como as
“eddies” geradas pelas laminas do impelidor, a medida em gque
ele se move através do fluido. Existe necessidade de
informa¢des de entrada experimentais;

~ Método “inner-outer”: define uma condicdo de contorno
ficticia com um raioc intermediéric entre aguele das pontas
das léaminas do impelidor e as extremidades das chicanas
(quando presentes), longe da parede, resclvendo a solugdo do
esccamento (azimultalmente) schre esta superficie e
utilizande os valores resultantes como uma condigdo de
contorne externa para uma segunda simulacdo em um referencial
mbvel, A repeticgaéo desse processo iterativo por  um
determinado numero de vezes resulta em uma solucdoc no estado
estacionario e que converge;

- Método do “sliding mesh”, onde a simulacdo se faz de um modo
dependente do tempo, com movimento relative dos “meshes” (das
malhas) e consequéncias para tranferéncia de dados através de
suas fronteiras comuns.

13
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2.5 FORMULAGAO DE UM MODELO MATEMATICO PARA UM REATOR
DE POLIMERIZAGCAOC

O controle e entendimento hidrodindmicc de reatores de
polimerizagdo se c¢onstitul num vasto dominic de pesguisas,
conhecide come “polymerization reaction engineering”. Como o©
dominio da polimerizagdo & vasto, torna-se necessario fazer-se
uma escolha do tipo de sistema a se estudar {(van Dootingh,
1992). A classificacgdo de um sistema de polimerizagdo pelo tipo
de reacdc resulta nas reagdes de adicdo em cadeia, adigdes
essas do tipo: por radicais, anidnicas e catidnicas, por
catalisador Ziegler—-Natta.

A polimerizagdo por radicais consiste na adigdo de uma
unidade de mondmero a uma cadeia de polimeros em crescimento,
sob as principals etapas: decomposicdo do iniciador, iniciacéco,
propagacgao, terminagdo por recombinagéo, terminagdc por
“dismutation”, tranferéncia ao mondmero, transferéncia ao
solvente.

Para a polimerizacgdo do estireno, miltiplecs processos
foram desenvolvidos, passando por um reator perfeitamente
agitado, o qual pode operar continuamente {(van Dootingh, 1992).
Um resumo dos diversos tipos de processos pode ser encontrado
et Simon & Chappelear, 1979,

Tabela 2.1 -~ Classificacdo dos reatores de polimerizagdo do
estireno
Fungac do Reator Tipo de Processo
Continuo
Polimerizacdoc em massa ou en CSTR (“Continuos Stirred Tank
soiugdo Reactor”) com agitador
< 20% de polimero Turbina
20-50% de polimero Ancora, Hélice ou Turbina
30-80% de polimeroc Ancora ou Hélice,
Concepcdes Especlals
>80% de polimerc -
Polimerizagao Sem Aplicagdes
em SUusSpensac Comerciails

Para a obtengdo das principais equagdes de balange para um
reator perfeitamente agitado, tem-~se a forma geral:

Actimulo = Entrada - Saida + Producgdo

O modelo fisico-quimicoe completo para a polimerizagao do
estireno € composto pelas seguintes equacgdes {van Dootingh,
1992}

s balancc de massa global;
e balance de massa parcial do iniciador, do monémero e do
solvente;
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e cquagdes para a distribuicdo de massas molares sob a
forma de momentos;

e balangos térmicos para © reator e para a “jaqueta” de
resfriamento

Em adigdo ao sistema de 9 equagbes diferenciais existe uma
eguacdo algébrica:
’WP P 1"“"“’;‘[ - Wqg = MA:[}H

_Wp zl—an~w@
My My,

M

Balanco de massa global:

dm _m dp

dt p dt

, para um reator a volume constante

Para um reator <ceontinuo, a wvolume constante ndo &
necesséario se calcular m independentemente, m = vp.

Balangos de massa parciais:

dwy _ Qup

G ke

d‘;tM QiF (wae=wt) = (kp + K ] C o
- 2fk ywy %‘%

é:TS B Q_[:E(WSF“"WS) ~kuswsC e

Balangos térmicos:

dT ¢
._*425535(_EET%~_1]_+J£fL(Tfmjj
m

dt Cp me,,
kpCp, WMAHP
MMCp
dTy Q¢ UA
= (T - T )+ (T-T¢)
dt Vf MCpf

Equagbes para os momentos da distribuigdo de massas
molares: .
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dAy  Qur @,
0 XmE (s 8
dt m ( OF K0)+— p

dh, Qpg @,
Sk SME -2
dt m ( 2F 12)+

Lel de Arrhenius para as constantes ki:

k; = A; exp (—EiJ

RT
As somas:
@, =2Rp, =K +K;
x
4+ 2piK; +(1+p)K

x (1-p)

com:
2

KI:I{ICCP'

K2 - (2ktdcp. +anCM -i-kttSCS)CP'

E as relagdes:
fk C
C.: d“l
P ki +kg

k ,C
p p

* KpCmt +2(kie +kia)C e +kauCyt +kusCs

Wy = l+(wM +ws)

-]

W w

p‘“—“‘(wM'f' p+ S) , COmI pJ:Aﬂ%‘-A}ZT
PMm pp Ps

Cp = WMCpM +Wscps +Wp0pp, Com ij = B_}l +Bj2T

Para melhor compreensdc das expressdes acima, vale
seguinte notagao:
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Indices: d decomposicédo, f fluide, F alimentacao, 1 reacao
geral, J compcnente, m massa, p propagacao, t., ty terminacéo
por combinacéao, por “dismutation”, tt, terminacéoc por
transferéncia ao componente j, w parede, P polimerc, 5
solvente, I inicilador, M mondmero.

Simbolos diversos:
e aspécle radical

Letras gregas e outros: A; momentos da distribuicdo das massas

molares de ordem i, p massa volumétrica (kg/m’), Cs
concentragdo de uma espécie j (mol/m’), ¢, capacidade

calorifica (J/Kg/K), C;° concentracgdc total em radical (mol/m’),
f fator de eficiéncia do iniciador, AH calor de reacgdo

(J/mol), ki constante da velocidade da reagdo i, m massa
(kg), M; massa molar da espécie j (kg/mel), Qu vaz&o massica de
alimentagao (kg/s), t tempo (s), T temperatura (K}, U

coeficiente global de troca de calor (W/m°/K), V volume {(m’), A

p 2 = e . .
Area de troca de calor{m”), w: razdc méssica da espécie 3, A,
B coeficientes.

O poliestirenc pode ser utilizado em processamento de
polimeros, como nas extrusdes e moldagem por injec¢dc (Arlie,
1990). As técnicas de processamento de polimeros pode-se
aplicar a teoria “cfd” (Rosendal et al., 1986), comec simulagdo
numérica de escoamento de polimero em geometrias complexas,
como 0S extruscres. As quantidades computadas ao final desses
fenbmenos s&0 as linhas de corrente {(“streamlines”),
distribuicido de temperatura e tempos de residéncia.

A fluido diné&mica computacional também resulta em melhor
entendimento da moldagem por injecdo. Esta se constitul numa
das técnicas de processamento de polimeros, a gual consiste de
trés estagiocs: preenchimento, empacotamento e resfriamento
(Cheng, 1995). 0Os ultimos dois estégios sa&o conhecidos como de
processos de pbs-preenchimento. Porém, & o processc de
preenchimento de cavidades com gecmetrias que vao desde as mais
simples até as mails complexas gue se estudou mails intensamente
{Cheng, 1995) .

2.6 METODOS NUMERICOS NA FLUIDO-DINAMICA COMPUTACIONAL
- O METODO DOS VOLUMES FINITOS

A andlise numérica, isto €, uma mistura de matematica com
ciéncia da computagdc se constitui numa podercsa ferramenta
para se resolverem problemas fisicos intratavels (Ma, 1995). Ao
longo das ultimas duas décadas, as técnicas numeéricas
associadas com escoamento de fluidos computacional, transporte
de massa e calor tém passado por um grande processo de
desenvolvimentc e refinamento. A anadlise computacional &
atualmente reconhecida como um meic conveniente de se obterem
solugdes detalhadas de situacgdes complexas. As técnicas
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numéricas se dividem, basicamente, em duas categorias: a
primelira estd primariamente relacionada com ¢ desenvolvimento e
melhoramento de novos e/ou existentes métodos numéricos. A
segunda, as aplicagdes de modos numéricos de sclucdo de varios
problemas fisicos.

Os métodos numéricos estdo, em geral, relacionados com as
formulagdes, algoritmos e implementacgdes computacionais para a
obtencido de solugdes aproximadas de eguaces matemdticas,
vindas desde um polindémioc de uma varidvel nédo-linear, f(x) = 0
até um conjunto acoplado, ndo-linear e multidimensional de
equacbes diferenciails parciais.

A tarefa do metodo numérico consiste em transformar a
equacdo diferencial em um sistema de equagbes algébricas. Os
métodos fundamentais de discretizagido que permitem esta tarefa
podem ser: diferengas finitas, volumes finitos, elementos
finitos, elementos de contorno, dentre outros {(Ma, 189%5).

Os tipos de problemas mals comumente encontrados sdao
elipticos, parabdlicos e hiperbdlicos {Maliska, 1995).

Nos problemas eliptices, as informacSes fisicas se
transmitem nos dois sentidos da coordenada, nos parabdlicos e
hiperbdlicos, estas informagdes fisicas se transmitem em apenas
um sentido da coordenada {(problemas de marcha).

0 métode dos volumes finitos (Patankar, 1980; Maliska,
1995) parte do estabelecimentc de balangos no volume de
controle estudado e integracdo da equagdo resultante em sua
forma conservativa, em diversas diregdes, dependendo da
dimensionalidade do problema.

y 4
s pUyAx;u
n
V+AV .......................... ._
pU:Aylw . X
k " PR L v PUxAyge
W e
N — 1
pUAx|;
* X+tAX x

Figura 2.1 - Exemplo da aplicac@o do método dos volumes finitos
a um volume de controle.

Considerando-se um balanco de massa no velume de controle
da Figura 2.1, tem—se:
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pUXAy(c - pUxAy]W + pUyAx'n - pU},Ax[S = )

Dividindo por AxAy e aplicando-se o limite, encontra-se:

gax-(pUx)-i-;%(pUy) =0

Integrando-se a equacgadc em sua forma conservativa, tem-se:

o, oty oy o0, |, o0, | fox=0

ou
pU Ay|, ~pU Ay +pUyAxin - pUyAxls =0

E necessario que se estabelecam funcdes de interpolacdo no
espago € no tempo. No tempo, as diversas formulagdes podem ser:
explicita, totalmente implicita e implicita.

Para a resolugdoc efetiva de um problema “cfd”, utilizando-
se o método dos volumes finitos como ferramenta de
discretizacdo, sdo possivels doils caminhecs de obtencdo de
resultados: elaboracio de um algoritmo de resclucdo e/ou uso de
pacotes comerciais, tendo como base o métcdo dos volumes
finitos.

Detalhes do tipo de algoritmo a ser empregado, bem como a
gque tipo de problema ele pode resolver podem ser encontrados em
(Camarero, 1986}, (Ren, 1984), {(Majumdar, 1988), (Thiart,
1980y, (Maliska 1994}, (Peric, 19953, {Scheuerer, 1888),
(Zedan, 1981), (Biswas, 1993). A Figura 2.2 apresenta uma visao
geral das técnicas numéricas gque sdc tipicamente aplicadas em
Yo fd”.

19



Ldirl byl

A

e viedyw WUa Lilvoialidla

Técnicas numéricas para modelagem |

de processos de transporte

Método de discretizagio
{Acuracidade & eficiéncia)

L Solugdo  de  cquagdes
discretizadas (Eficiéncia)

e transferéncia de calor

20

lincares |

1995)

—Métodos numéricos fundamentais —+ A
—_—
Algoritmos  para  equagbes de
—escoamento com Eg. acoplada da — B
pressdo -
—Formulagdo “Convecgdo - Difusdo”  —* C
—
-Técnicas de geragio de malhas — D
—
__Algoritmos paralelos
Método direto - E
—
—Meétodo iterativo - ¥
b e

Figura 2.2 - Visdo geral de técnicas numéricas tipicas em fluidodindmica computacional
{Ma,



Ry N

L M vaDal d LdbZlagiidld

—Volumes Finitos

—Elementos Finitos

-1 lementos de Contorno

—(htros {perturbagio, sinularidade)

—Lsquernas de baixa ordem

—hsquemas de alta ordem

—(ieracdo de malhas curvilineas
— Téenicas multimathas

—Malhas adaptativas

—liminagio Gaussiana
—TDMA

lnversiio matricial/decomposigio

—Método de Gauss-Sieded

!

—Line Gauss-Seided solver (LGSY

LGS overrelaxation (LGSO)”

—Alternating direction iteration (ADM)”

~Strongly implicit procedure (SIPY”

Algoritmos bascados nos
Volumes Finitos

Algoritinos bascados nos
tilementos Finitos

Mdétodos bascados em
vorticidade (aproximagio
varidvel nfio-primitiva)

Método de solugio acoplada
{com “multigrid™)

Malhas “non-
staggered”/interpolagdes de
ordem igual

21

~Simple
--Simpler, Simplec, Piso, Fimose

b

—Procedimento iterativo fipo Simple
—Método do “Penalty™
—A proximagiio (21) Vorticidade-Fungdo corrente

—Vetor vorticidade & potencial (3D) velocidade




Capitule 2 Revisdo da literatura

2.7 cODIGOS COMPUTACIONAIS EM FLUIDO DINAMICA

COMPUTACIONAL

As vantagens de anélise tipo CFD estdo no diagndstico de
problemas de escoamento, réapida resolugdo de novas rotas de
processos, utilizagdo eficiente de energia e baixo custo de
projeto (Mathews, 1996).

0 conhecimento de diversos tipos de cddigos computacionais
em CFD permite que se facam acertadas escolbhas na resolugdo
desses tipos de problemas de escoamento.

Os cddigos computacionais disponiveis, basicamente,
utilizam os métodos numéricos dos vwvolumes finitos e dos
elementeos finitos, como técnicas de discretizacgdo (Foumeny,
1993; Szekely, 19B9) .Na Tabela 2.2 sdc citados alguns tipos de
cbédigos computacionais.

Tabela 2.2 - Alguns tipos de cédigos “cid”

Nome

Aplicacgdo

Notas

PHOENICS

Fiuido dinamica,
tranferéncia de
calor, reagdo
guimica

Volumes Finitos

FLUENT

Fluido diné&mica,
transferéncia de
calor, reacdo
quimica

Volumes Finitos

CFX-F3D

Fluido dinamica,
transferéncia de
calor, reacao
quimica

Volumes Finitos

ASTEC

Geometrias complexas

Volumes Finitos

FIDAP

Fluido dindmica,
transferéncia de
calor, reagdo quimica

Elementos Finitos

PATRAN

Modelagem de
sélidos, pré e poés-
processador

Elementos Finitos

NISA

Fluido dinémica,
transferéncia de
calor

Diferencas Finitas

NEKTCN

Fluideo dindmica,
transferéncia de
calor

Elementos Finitos
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2.8 CONCLUSAO

Neste capitulc foram apresentados os pontos de maior
interesse para ¢ entendimento do que se trata a fluido dindmica
computacional. Além das principais classificag¢des dos problemas
de escoamento, mostrou-se o© fundamento matemético para a
resolugdo numérica de problemas CFD. Apresentou-se a atual
interagdoc da &rea de reatores quimicos com a CFD, resultando na
apresentacgic dos principais tipos de pProcessos de
polimerizacdo, um modelo matemdtico para reatores desse tipo,
bem come o método de discretizacdoc de equagdes de modelos, ©
método dos volumes finitos. Além disso, foram citados vérios
tipos de pacotes computacicnais CFD que tém come finalidade
partir de equag¢des discretizadas por um determinado método de
discretizac8o e fornecer resultados para campos de escoamento.
Em suma, partiu-se degde a teoria basica de prcocblemas de
escoamento, passando-se por modelagem e alternativas de
simulacdo desses modelos por c¢ddigos computacicnails existentes.

No presente trabalhce sera adotada a polimerizagao em
solucdo, por suas caracteristicas de melhor controle de
temperatura e alcance de melhor agitagdo.0 sistema a ser
utilizado se constitui em casos estudos com o poliestirenc em
um reator tangque agitado, sob a metcdologia de obtengdo de
resultados fluido-dindmicos do mesmo.
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CAPITULO 3

A fluido dindmica computacional em
sistemas poliméricos

3.1 INTRODUCAO

Neste capitulo, enfocam~se varics aspectos de fluido-
dinadmica computaciocnal aplicada a reatores do tipc tangues
agitados. Considerando-se que o estudo experimental desses
sistemas nao se completa, partindo~se  para simulacdes
computacionais que envolvam variacdes de aspectos geométricos
do reator, pode-se chegar a entender a sistematica de resoclucgéo
de problema “cfd” para reatores tangues agitados.

3.2 REATORES DE POLIMERIZAGAO EM SISTEMAS ABERTOS E EM
SISTEMAS FECHADOS

A  forma do reator na qual 0S reagentes escoan
continuamente, desde a alimentacdo até a emergéncia dos
produtos, bem como o modo pelo qual os componentes se misturam,
constituem~se num trabalho continuo da andlise de reatores sob
o ponto de wvista tedrico, bem cocmo pratico (Aris, 1986). A
qualidade da mistura se constitui num problema de fluido
mecé&nica. FEsse aspecto aliado a reatores de mistura,
poliméricos, levam a se considerarem modelos de reagbes de
polimerizagdo nesses sistemas.

Reacdes de polimerizacdo em sistemas abertos e fechados
podem ser cilneticamente modeladas a partir de modelos simples,
08 quais ndo se limitam a gquimica polimérica, mas se estendem
ac estudo de taxas de nucleagdo, distribuigdo do tamanho de
asterdides, bem como & tecoria de jogos coletives (Bak, 1986).
Um modelo simples parte de moléculas de tamanhos x e y gue se
combinam para formar uma molécula de tamanho x+y, onde essa
molécula maior pode ser guebrada a fim de formar duas moléculas
menores. Esquematicamente:

k)
2
X+ X+ (3.1)
(x)+(y) — (x+y)
onde as constantes de reacdo k: e k, para os dois processos, de
primeira e segunda ordem, sdo indicadas.

Se o0s polimeros desaparecem & medida em que atingem
determinadoc tamanho e essa perda de massa & compensada por
moléculas menores que sac bombeadas para dentro do sistema,
tem-se uma situacdo gque pode levar a um estado estacicnario de
ndo-equilibrio.
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3.2.1 UM MODELO DE POLIMERIZACAO SIMPLES

Este descreve as reacdes reversivels entre polimeros
lineares de comprimento varidvel. Cada unidade do polimero
possul decis sitios reativeos. Para ser precisa, as unidades séo
A-B, onde A pode reagir com B, isto &, o0s polimeros se
assemelham a: A-B - A-B.., mas ndo A-B - B-A.

Sejam C,(t) a concentracdc de um n-mero, gue contém n-1
liga¢des quimicas de interesse, k; a constante de reacdc para a
quebra de uma dessas ligacdes e k; a constante de reagdo para
estabilizar esta ligacdo particular.

Essas contantes de reagdo sdo independentes do tamanhc da
molécula. Assumindo-se uma cinética comum e lembrando-se de
fatores gecométricos de 2, quando as moléculas podem reagir em
ambas as terminagbes e gquebrar em dols lugares, tem-se
(Arisg, 1986) :

o a0 n~l o0
Ca(t)=2k; ¥ Cp-kin-1)Ch+k; ¥ CoopCrm~2koCp ¥Cpy (3.2

m=n+1 me=1i m=}

Considerando-se a concentragdo de moléculas de comprimento
¥, no tempo t, tem-se:

de(x,t)

P = 2[Zc(y, t)dy —xe(x, t) +[ge(x = y, t)e(y, ) - 2c(x. 1) c(y, t)dy = Ale]

(3.3)

£ssa equacdo pode ser resolvida em um sistema fisicamente

fechado, com 0 < x < L, com cf{L,t) = 0, correspondendo a uma
situacdc onde polimeros de comprimento L desaparecem do
sistema.

3.2.2 REACOES EM UM SISTEMA ABERTO

Considere-se uma reacidoc de polimerizagido para a gual
moléculas de tamanho x> deixam o sistema. Tem-se, enfdo, gue
c(L,t) = 0 para todo t e que a parte do operader no lado
direito da Eqg. (3.3), gque expressa o decréscimo em c{x,t)
devido a esse escoamento irreversivel de matéria para fora do
sistema & dado por:

2¢(x, t)j'lit‘_xc(y,t)dy (3.4)
A massa total perdida por unidade de tempo é dada por:

I(t) = 2.](])“ o(x, t)dx j‘i‘_x(x+y)dy e(y,t) (3.5)
Para estimar o valor acima em um estado estacionario,

estabelece-3e que:
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(iy):(e"y—e"L)/(L~e”L) (3f6)

ou seja, a distribuicdc de equilibrio (0 € x < x) modificada
para lidar com c(L) = 0. Obtém=-se, assim:

5:2ﬁemﬁ~L{LH{%J} (3.7)

Considerando-se que se mantém um fluxo de massa dentro do
sistema que contrabalang¢a issc, c(0) é& constante e igual a 1,
pecde-se estabelecer um estado estacionario.

Uma maneira mais realista de se observar o mesmo problema
é imaginar que existe um escoamento J constante para dentro do
sistema e calcular:

M(J) = [ e (x)dx (3.8

isto €, a capacidade do sistema, guande submetido a um fluxo de
massa gue entra. Utilizandc-se uma “fungdo tentativa”, obténm-
se:

M=ﬁ£exp(£/2)(1+o(%)) (3.9)

css(x):JE\g—exp(L/wa)(L—x) (3.10)

onde <7 equivale & concentracio no estado estacionarioc (ss-
“steady-state’) .

O resultado Rﬂ-vﬁ‘ se constitui numa consequéncia do fato
de gue as reagdes que levam matéria para fora do sistema sao de
segunda ordem.

3.3 A FLUIDO-DINAMICA COMPUTACIONAL E A ENGENHARIA DE
REATORES QUIMICOS

O desenvolvimento da “cofd” estd ligado ao desenvcolvimento
dos recursos computacionais. Nos reatores tangque agitados, a
aplicacao da teoria “cfd” ndo é ilimitada. Existem limitagdes
durante as simulacdes dos fendmenos que ocorrem dentrc de um
reator tangque agitado (Rosendal, 1996).

A geracdo de malhas para célculos de temperaturas,

velocidades, concentragdes, ou outras propriedades pode se
tornar bastante complexa. No entanto, em certos cascs, apenas

29



Capitulo 3 A fluido dindmica computacional em sistemas poliméricos

a utilizagic pratica de malhas consideradas pouco refinadas
permite  gue se obtenham resultados ©para ©predicdo das
propriedades do sistema.

Porém, & certo se afirmar que da presente década (1990) em
diante, os problemas envolvendo implicac¢des fisicas geométricas
e interpretativas complexos, sO poderdo ser melhor entendidos
com a utilizagdo de cddigos computacionais CFD. A interacdo do
préprio pacote CFD com outros ambientes poderd levar a saidas
graficas sofisticadas e ao acoplamento desse sistemas com a
realidade virtual.

De um modo mais restrito, a engenharia de sistemas
poliméricos se constitui num grande desafio dentro da
utilizagdo da CFD. Vale salientar gue esta é uma A&rea
multidisciplinar (Kiparissides, 1996) que combina a gquimica e a
fisica de polimeros, fenémenos c¢oloidais e interfaciais,
termodinédmica, métodos avancados de caracterizacgdo analitica,
engenharia de reacdes, anadlise numérica, controle e ctimizacio.

Problemas comuns aos sistemas polimériceos, como alta
exotermicidade das reagbes, Dbem como sistemas reacionais
viscosos estdo sempre presentes.

3.4 INFLUENCIA DE FATORES GEOMETRICOS E CONDIGCOES DE
MISTURA EM REATORES TANQUE AGITADO

Operacgdes de mistura sdo encontradas largamente em todos
os niveis de processos, em indistrias quimicas, alimenticias,
farmacéuticas, nucleares {Bertrand, 1996). Varios problemas na
engenharia de reac¢des S&0 dependentes de fendmencs
hidrodinamicos. No caso de reagfes quimicas rapidas, envolvendo
aspectos de micromisturas, parametros COomo velocidades
quadradas médias (“root-mean squared velocities”, RMS} e
dissipacdo de energia se tornam pardmetros fundamentals no
estudo dessas reagdes. Porém, para os cascs de reagdes quimicas
lentas, ©s parametrcs mais importantes se tornam as velocldades
médias, suficientes para assegurar homogeneidade dentro do
reator, bem como prevenir a formagdc de zonas mortas dentre do
mesmo.

O projeto de reatores tanques agitados envelve analise de
geometria e localizacdo de agitadores, tipos de agitadores,
tipe de propriedades fisicas do material dentro dos mesmos, bem
como © comportamento hidrodindmico desse sistema. A fluido-~
dindmica cemputacional estd presente nas elucidagdes e decisdes
com respelto aos reatores tangues agitados.

3.4.1 - O NUMERO DE REYNQLDS DO AGITADOR

Muitos trabalhos publicados em termodindmica de calor e
massa em reatores agitados fazem uso do nimero de Reynolds do
agitador como parametro de correlacgi&o (Uhl, 19867).

O nimero de Reynolds do agitador é dado por:
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(NRe )I = NZZD . onde:

P

= rpm ou rps (rotag¢ées por minutc ou rotacdes
por segundo) do impelidor

D didmetro do agitador

p = densidade do fluido

©

viscosidade do fluido

i

(NRe); = numero de Reynolds do impelidor
(agitador)

Tal expressdo esta relacionada com os coeficientes de
troca de calor para sistemas de tangues agitados. Porém, ao
inves de se procurarem valores especificos para esses
coeficientes, uma nova rota de entendimento desses sistemas é
através das variagdes geométricas gue podem ser feitas nos
reatores. Estas podem implicar em agitadores de diversos
didmetros, altura dos agitadores variavel, em relacdo ao fundo
dos tanques, utilizagdo de sistemas reacionais ndo-Newtonianos,
ou seja, procura de analise de novos pardmetros para a
resolugdo de antigos problemas.

3.4.2 ESCOAMENTQ INDUZIDO POR DIVERSAS GEOMETRIAS DENTRO DOS
TANQUES AGITADOS

0 estudo do escoamento gerado por um agitador em um tangque
pode ser feito experimentalmente ou por técnicas de “cfd”,
fluido dinamica computacional. E na fase de analise numérica
que a “cid” pode fornecer detalhes no entendimento do
escoamento, fornecendo possiveis saldas para projetos desses
reatores (Engh, 199%4).

Aspectos como perfis de velocidade, temperatura,
viscosidade s&o obtidos como respostas finais desses estudos. A
formacao de vértices também pode ser um fendmenc de interesse
nos reatores agitados (Markopoulos, 1985). Os vértices ndo sdéo
deseiaveis (sdo produzidos por forgas centrifugas); por esse
motivo, condicles de processo, bem como diversas geomeftrias
dentro dos tanques agitados sdo fornecidas com finalidade de se
minimizarem seus efeitos. A anadlise tedrica da formagdo dos
vortices & Dbaseada na equacgdes do momento (Navier-Stokes),
transformada em coordenadas cilindricas.

Existem inUmeras correlacdes para a predicido de formacdo
de vortices, bem comoc para a andlise geométrica do papel dos

agitadores em reatores tipo tanque agitados (Markopoulos, 1993;
Smit, 1991).
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3.5 PROCEDIMENTO PRATICO NO TRATAMENTO DE REATORES
TANQUES AGITADOS SOB O PONTO DE VISTA DA FLUIDO-
DINAMICA COMPUTACIONAL

O campo da fluido dindmica computacional consiste numa
coclegcdo de técnicas numéricas gque sdc computacionalmente
projetadas para modelar o comportamento do escoamento de um
fluido {Rangitsch, 1994) ., A utilizacédo de um  pacote
computacional de fluido dindmica exige um procedimento
sistematico, até as Ultimas saidas gréaficas, gque dido as
respostas desejadas aos sistemas estudadoes.

A wvalidagdo do trabalho em “cfd” se dad em equipamentos
{experimentalmente) menores ou simplificados, bem como com a
utilizagdo de fluideos mais seguros do gue 08 gue podem ser
computacionalmente simulados.

As etapas geralmente perseguidas na utilizacaoc dos
coédigos/pacotes computacionals estdo relacionadas a:

- Definicéo do problema;

~ Escolha do sistema de ccordenadas a se trabalhar;

- Geragdo das malhas computacionais;

— Entendimento {mesmc bésice) das caracteristicas intrinsecas a
cada pacote;

- Gecometria do problema;

— Modelos fisicos e propriedades do fluido estudado;

- Entendimento (sob aspecto bésico ou mais aprofundadeo) dos
algoritmos de solugdo presentes no pacote;

— Saber lidar com 03 mecanismos de pré-processamento,
processamento e pds-processamento existentes no pacote;

— Interpretar adequadamente os resultados obtidos e validé-los,
seja experimentalmente, seja através de dades vindos de

outros cbddigos/pacotes, através de padrdes de escoamento
fisico~quimicamente coerentes.

3.6 ILUSTRAGCOES DE ALGUNS TIPOS DE AGITADORES, COM
CURVAS DE DISTRIBUICOES DE VELOCIDADES
CARACTERISTICAS

A forma dos perfis de velccidade em reatores tanques
agitados tem sido observada por muitcs pesquisadores, porém sua
distribuicido tridimensicnal é bastante dificil de se medir,
(Nagata, 1975). Em liquidos altamente viscosos, a mistura
nomegénea dos compenentes se torna importante tante para a
uniformidade da reagdc, gquanto para o controle do calor de
reacao. Impelidores tipe ‘“paddles” e “turbines” ndo sdo
aconselhaveis. Os de tipo “aAncora” algumas vezes se utilizam,
porém, ainda se observa ndo uniformidade dentro do tangque. Os
chamadog impelidores tipo “helical ribbon” sdo o©s mails
reccmendados para misturas de liquides altamente viscosos.
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Curvas caracteristicas de impelidores dentro de reatores
tanques agitados algumas vezes sdo encontradas (Nagata,1975).
Verifica-se que o escoamento dentro desses tandques é complicado
e geralmente existe turbuléncia préxima 4&s laminas do
impelidor. De um modo geral podem—-se encontrar diversas regides
dentro do tangue, caracterizadas como: regido completamente
laminar, regidc parcialmente laminar, reglido de transicdo e
regido completamente turbulenta.

As figuras 3.1 e 3.2 ilustram alguns tipos de agitadores
com curvas de distribuicdo de velocidades caracteristicas.

: “disk
“turbine” (disce)” “paddle”
A B C
=

—
N

-

“helical ribbon”

D

Figura 3.1 Impelidores utilizados em reatores tanques agitados.
A, B, C e D representam, respectivamente, agitador tipo
“turbine”, turbina; “paddle”,pés; “helical ribbon”,helicoldal,
“disk”, {disco).

Na figura 3.2, abaixo, a segulr, r equivale a raio do
tangue {(cm), z altura do tanque {cm), V. velocidade tangencial
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{cm/s), N numero de rotagdes por minuto (rpm). O fluide dentro
do tanque é a agua.lA figura 3.2 equivale a uma ilustracéo de
uma curva de velccidade tangencial de um fluide, a agua,
escoando em um reator tanque agitado.

= N=T7Z2rpm Ve fem/s)
 superficie dgua
~m N I “ijﬁxk .............
., . .
T .

N KT I T I IS FTTTF P FITTTIEF TP

-> r {cm)
Figura 3.2 Exemplo qualitativo da distribuicdo da velocidade

tangencial dentro de um reator tangue agitado, com um impelidor
tipo “paddle”.
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3.7 CONCLUSOES

O capitule 3 inicia um refinamento do gque fol tratado no
capitulo anterior. Mostra-se um modelo de polimerizagdo
simples, tanto para sistemas abertos come fechados. Observa-se,
novamente, a interagdo entre a engenharia de reatores quimicos
com a teoria CFD.

Cs fatores gecmétricos, come tamanho do agitador e sua
localizacde dentro de reatores tfangues agitados parecem
influenciar as condigdes de escoamento de fluides dentro desses
reatores. Evidenciam-se alguns tépicos gque sdc bastante
importantes para se tratarem problemas de escoamento em
reatores agitadocs.

Desse modo, apresentaram~se formas de ag¢&o para se
produzirem resultados de campos de esceoamento para reatores
agitados (sob o enfcque da teoria CFD}, bem como foram
mostrades dois modelos simples para reatores de polimerizagéo,
com a finalidade de explicitar as inumeras possibilidades de
forma¢do de um problema dessa natureza.

A variagdc da localizacdo e da dimensdc de um agitador
tipo disco dentro de um reator tangue agitado, com dois
sistemas: agua e poliestireno seréd abordada nos préximos
capitulos.Serdo evidenciados todos os procedimentos de obtengéao
de resultados fluido~dindmicos para o©s diversos  casos
estudos, levando-se em conta a utilizagdo de uma planilha
comercial, bem como de um pacote comercial de fluido-dinémica
computacional.

0 objetivo primordial de presente capitulo fol introduzir
os principais problemas e possibilidades para reatores tanques
agitados (estudados sob o ponto de vista da fluido-dindmica
computacional), que serao desenvolvidos por meio de simulacdes
computacionais nos préoximos trés capitulos.
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CAPITULO 4

Abordagem simplificada do método de
diferengas finitas - volumes finitos
~ solugao utilizando o pacote
comercial excel - versdo 5.0.

4.1 INTRODUCAO

E proposta neste Capitulo a solucdc numérica de um
conjuntc de equagbes algébricas, implementada com a utilizacgédo
da planilha comercial Excel versdo 5.0, visande a apresentar
uma alternativa para a modelagem e simulacgao de
reatores/sistemas de agitacdo.De fato, a literatura apresenta
vastissimo emprego da tecoria da mistura perfeita para tanques
agitados, o que em muitos casos €& uma aproximacdc nao
adequada.Por outro lado, o emprego de técnicas de CFD através
dos softwares e hardwares normalmente regueridos tem-se
mostrado positivo, tanto que pouca utilizagdo industrial desta
técnica tem sido reportada.Assim sendo, neste Capitulo é
apresentada uma alternativa bastante viavel para aplicagSes
industriais, visto que a planilha Excel é suficientemente
difundida.A grande contribuig¢do da metodologia apresentada esta
na proposta do procedimentce que permite ¢ emprego de um método
potente e sofisticade de célculc com uma ferramenta usual na
indistria.

A preferéncia inicial por este procedimento deve-se a
algumas propriedades da planilha, como: apresentagao de
graficos de superficies 3D (tridimensional) e a possibilidade
de obteng&o de valores de determinadc campo de velocidade e
campo de temperatura em determinadas direcdes do escoamento de
um fluido. Trata-se também de uma ferramenta de féacil acesso,
reduzido custo e bastante difundido, sendo portanto de grande
interesse sua utilizacdo na solucgdo dos problemas de “cfd”.

0 presente capitulo tem como objetivo principal estudar o
escecamento de um fluido no interior de um reator tandue
agitado. Mostram-se, inicialmente, as equacbes diferenciais
parcials para o sistema. A seguir, simplificagdes para ¢ modelo
sdo realizadas com a finalidade de se obterem resultados dentro
do Excel V. 5.0. S&c, finalmente, mostradas as saidas graficas
para © caso estudo considerado.

4.2 FORMULAGCAO DO PROBLEMA

Considerando-se gue a resolucdc de um modelo rigoroso e
complexo em flulde-dindmica pode se tornar impraticével, devem
ser encontradas alternativas para a solucdo desses casos
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estudes, com a utilizacdo de ferramentas disponiveis e de
acesso amigavel ao usuario.

O caso estudo a se considerar aqui é o escoamento de agua
em um reator tangque agitado. Apesar de este ser um casc estudo,
sistemas poliméricos com alta diluigdc e/ou baixo peso
molecular ter&o propriedades semelhantes.

Cecnsiderandc-se que a édgua é um fluide ideal (fluido com
baixa viscosidade), seu escoamento num reator tangue agitado
com varios agitadores = estudado. As simplificacées
consideradas tém como base atingilr solugdes para o escoamento
com menor tempo e como objetivo aplicagdes em tempo real.

Ou seja, a simplificacdo de um modelo, em termos
mateméticos, visa a reduzir um dos seguintes 1itens abaixo
(Tucker, 1889):

- numero de equacgdes;

- numero de termos nas equagdes;

—~ grau de ndo-linearidade;

- grau de acoplamento entre as equacdes.

0Os aspectos qualitativos para a aceltagdo do modelo
matematico para o presente casc estudo sac:

— ¢ fluido na entrada do tangue estéd em regime turbulento,
passando a preencher todoc ¢ volume do reator até o fundo,
chegando a se tornar completamente desenvolvido.
~ A possibilidade de modelagem do caso-~estudoc se da pelas
seguintes caracteristicas:
- Reator tipo “CSTR” (Continuous Stirred Tank Reactor),
preenchide com um fluido Newtoniano ideal {agua), com um
conjunto de agitadores gue formam, do pontc de vista
pratico, um cilindro interno, pelo seu propric movimento
de agitacgédo
~ Considera-se o escoamentc bidimensional, desprezando-
se as variacdes de propriedades na diregdo tangencial, 0
{teta).

4.3 ESTABELECIMENTO DO PROBLEMA

Observando-se que um reator tangue agitado € um cilindro,
trabalha-se com coordenadas cilindricas. As equacdes
pertinentes ac estudo sdo (Bird, 1960):

Equacdo da continuidade:

op 10 10 0
oo (U s{eUs )+ {pUz) =0 v
Simplificagdes:
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0

_20 4-2 K

P { )
isto &, desprezando-se as variagdes das propriedades na direcéo
0.

op

—5{:0 (4.3),

ou seja, a densidade nédo varia com o tempo, sendo o fluido,
portanto, incompressivel.

A Eqg. (4.1) passard a ter seguinte forma:

17 5,
?E(prUr)+52—(pUz)mo (4.4)

Equac¢des do movimento, coordenadas cilindricas:
Componente = r;

p(.zaUr U, UpdU, _U§ au,}m

+U, —++ .
or r o r oz

- 2 2
“@M},u E[l..a.(r[jr)).i.._E_a Ul’ M_Z_aU(‘) + 5 UI‘
or or\ror r2 662 r2 o0 azz

Desprezando-se as variagdes da velocldade radial com a

posigdo angular 6 e considerando-se a velocidade de escoamento
do fluido como desprezivel na direcgdoc tangencial, tem-se:

w 5*uU
A Zevu, Doy, Ma)o B 010y ), 20|
ot or oz or or\ror ozt

Componente - 23

p(aUZ vu, Nz Ve dUs aUz} )

ot a  r ® " oz
(4.7)
p |1 a( aU?) 1 8*u, 2°U,
B LA AP IR P
oz |roar\ o/ r* o8 oz

Considerando-se as mesmas simplificagdes expostas para a
eqg. (4.9), obtém-se: :

U, au, 8U) &p 15[ auj 2*u, |
p(ét+Urar+laz 2z Mia e )T 52
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4.3.1 CONDIGOES DE CONTORNO
Analisandc um agitador, dentro do reator tanque agitado,

% _
0z exceto U, =0

— =0 Parede do Tanque
or $=0

T
b=0 |
sinen
/2 %,
Eixo (shft) ”;,,»* O exceto U, U,

“Eﬁm(bladc)'/ ; I { I I‘_af‘.’.«_-()

0z exceto U,

_—qnw-—-mm’r
Figura 4.1 - Condic¢des de contorno para um reator tangque
agitade, com agitador (Pike, 1980)

As equacdes da conservacgdo para um campo de escoamento
possuem a forma geral abaixo:

1o

{120 +L 2 (Unb) + V) =12

I
(et B): 32

4.4 DISCRETIZACAO DAS EQUACOES

A discretizacdo das equacbes (4.4), (4.6) e (4.8) segue ©
método dos volumes finitos (Patankar, 1980). As equagbes do
movimento, para serem devidamente discretizadas, dependem da
escolha de um método de interpolagido para os termeos convectivo
e difusivo.
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A sequéncia de discretizacgio vem a seguir:
Tomando-se a eg. (4.4) e a multiplicandc por r, obtém-se:

15, %)
g(PfUr)Hg(PUz)*O (4.10)

Utilizando-se a técnica deos wvolumes finitos (Patankar,
1980) no prcblema bidimensional, tem~se:

Da eg. {4.10):

??gg(pﬂjr)drdz = [(prUr)n —(prUr)S](Ze'“ Zw) (4.11)
ne r2_ﬁr2
”r?f;(pUZ)dzdr ={(pUz)e ﬂ(pUZ)W}[ n ; s J (4.12)

ou, a integracdo da eqg. {4.10) pode ser similarmente feita da
seguinte maneira:

ne 8
L{)ér—(prl},)drdz = [(prUr)e w(prUr)w ](2:,.E — zg) (4.11)%
en g - rezmré.
fffzig(leZ)dZdr::H(p{JZ)n'“(p[jz)s] 5 (4.12)7
W8S

2 2 4
I 7% = (1, -1y) rﬁ+r""}a(r€—nrw)rp (4.13)

2 2

onde r, é 0 raio médio do volume de controle.
Somando-se as equacdes (4.11)* e (4.12)*, obtém-se:

(prU,), (20 = 25) = (prU;) (20 = 25) + (PU) o {re =T )1y
=(PU2){re =1 )1p =0
onde a eg. (4.14) representa a discretizagdo da equagdo da

continuidade. Analogamente, as equacdes do momentum em r e do
momentum em z sdc discretizadas (ver Apéndice - C4).

(4.14)

As equacgbes em sua forma discretizada representam equactes
algébricas. Sob esta forma elas s&do utilizadas dentro da
planilha Excel.
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HIVAVAVAVAVATAY,
OB ES

0 fe r
Figura 4.2 - Esquematizacdo do problema simplificado

4.5 RESULTADOS

ELABORACAO DO ALGORITMO

A planilha apresentada corresponde ao cadlculo de
velocidades nas direcgdes axial e radial do tangque cilindrico
com um conjunto de agitadores internos. © raio interno do
agitador equivale a 1 unidade; o raio do tanque, a 5 unidades.
A velcocidade inicial foi fixada no wvalor 100. Apds 39
iteracdes, a velocidade na parede (raio igual a 5 unidades)
equivale a zero. Nos graficos gerados, egquivalentes as figuras
4,3 e 4.4, pode-se observar o comportamento da velcocidade, enm
suas diregdes axial e radial.

EXECUGCAC NA PLANILHA EXCEL V. 5.0

A execugdc do caso estudo na planilha do Excel versao 5.0
passa pelas seguintes etapas:
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1)Elaboracéo de uma pasta de trabalho com os dades essenciais
para a simulagdo do caso estudo.

2yUtilizacgdo das opcgdes “GoalSeek” e “Solver” para o caso
estudo, até convergéncia. C Solver do Microsoft Excel utiliza
o “Generalized Reduced Gradient (GRG2) Nonlinear Optimization
Code”. Problemas lineares e inteircos utilizam o método
simplex.

As opctes de “Sclver” estdc relacionadas a nimeros de
iteragdes, precisdo, tocleréncia, modelos lineares, estimativas
e estabelecimento de critérios matematicos de resolugdo do caso
estudo.

Os resultados obtidos a partir da planilha Exceil V. 5.0
sdc mostrados abaixo:
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5.0 para caso estudo esquematizado na

Tabela 4.1 Resultados obtidos a partir da planilha Excel V.

Figura 4.2.
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Distribuicdo de Velocidade

Figura 4.3 - Planilha e grafico de distribuigdc de velocidades nas diregdes radial e axial,

do reator tanque agitado,
* Assume-s¢ que a dependéncia nas velocidades vizinhas é medida pela componente radial.

esquematizadc na Figura 4.2

respectivamente,
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Distribuicdo de Temperatura

Temperatura
o
°.°
P , ]
P : ;
P w‘v M
&£ | i _m
== i >
s J.ﬂ — ,,._ w .m
SR 4 Cu s
AT, P M
‘,.,.,.T“.,,...‘.Vh, .’.‘QQW%) b 2
/ w%ﬁm%W%Wq T gt
Lo ke ﬁ‘%’ﬂﬂ a,,
= 95&% _ Lo
p o

it
45
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Diregéo Radial

Figura 4.4 Distribuicidoc de temperatura nas diregdes axial e radial do reator tandque agitado

na Figura 4.2

esquematizado
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4.6 CONCLUSOES

O procedimento para obtencdo dos perfis de temperatura e
velocidades através da utilizacdo da planilha Excel versdo 5.0
mostra-se viavel. O perfil de temperatura apresentado na Figura
4.4 indica malores gradientes proéoximos ao centro do reator.
Quanto as curvas de velocidades radial e axial, observa-se um
decréscimo da velocidade radial a partir do raio interno até o
externc, constatacdc oposta & relacionada & velocidade do
fluido na diregdo axial.Apesar das simplificagdes adotadas no
desenvolvimento de cdlculo apresentadas neste Capiltulo,deve ser
notadoe © seu potencial para a tomada de decisdes em definicgéo
de politicas operaciocnais e de projeto de reatcores de
polimerizacdo.E possivel, com a abkordagem proposta, obter
informacdes uUtels que sido desprezadas gquande da utilizacdo de
mnodelos de mistura perfeita, téao utilizados na
literatura.Adiciconalmente pode ser dito que o procedimento
proposto também & atraente por exigir plataforma de calculo
usualmente disponivel, tantoc a nivel de “software” gquanto de
“hardware”.

No préximo Capituleo é apresentade um procedimento mais
elaborado na construgdo da sclugdao de um problema CFD para
reatores de polimerizacgéo.
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APENDICE ~ C4

AP. C4. A- DISCRETIZACAOC DA EQUACAO DE MOMENTO AXIAL E
MOMENTO RADIAL:

Momento Axial:

i, a op a[ aU, ) 02U,

-~ (prU,U U U Y=-2 4 (A1)

s PrUU )+ (prU Uy ) = oz “Lar PR N
Multiplicando-se os dois lades da eg. (Al} por © e

integrando-se scbre o volume de controle, cada termo da equacgao
passa a ter a forma:

“ (prUZUr)drdz m[(prUZUr)n ——(;t)rUZUr)S(Ze mz‘v)} (A2)
“5
ne o R’I%W-I‘SZ
[ j’rwamzw(pUrUr)drdz: (pU,U,), - (U, U, ), 5 (A3)
sSwW

(pe pr) . (rg’ Mr52] Ad
_i‘{r - (ze —zy) e (A4)
¢no 8[Jr) ( 6K}r) ( éﬁjr)

drdz = - = Zw (AS)
‘{{ [ pY [ruar ) I'Har . Ze Z“)

o Zeefo (%) (o2 J555) e

SW C

Combinando-se as equacdes de (Al) =» (A6), obtém-se:

(PUL U, ) 1p(1n = 15) = (PU; U ) rp(ra — 15) +
(PrU,U;) (e =24 ) = (prU, U, ) (zc Z“)

[p“mpe)(ze —zy fr, -t [
(%) o] Zi) Rs (“

S

J =15t
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Momento Radial:

2
lﬁ(prUZUZ)+i(pUrUZ):ma_l'ijt“{;?_(l_ﬁ(ml)}ra Uzii a8)

ror & oz lar\raér P

Analogamente ao procedimento anterior, a equacdo do
momento radial discretizada possul a seguinte forma:

uKUQUiXZe"Zw)_QXUQUzXZe“Zw)+
(PUzUr)erp(rn - I's) = (pUzUz)w rp(rn - rs)

B} au,

:[_I)_I_‘Ar_m)rp(rnmrs)(ze-—-zw)+(r“ &zjn(zemzw) (89)
U, aU, A

~(m arZ)S(ZC“ZW)i"(“ azz)er"(r“—rs _(M U;}wrp(rn_&)
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CAPITULO 5

Estrutura da “efd” - reatores de
polimerizagao

5.1 INTRODUGCAO

O campo da fluido-~dinamica computacional (CFD -
Computational Fluid Dynamics} consiste em uma colegdc de
técnicas numéricas as quals sdo designadas a modelar
computacionalmente ¢ comportamento do escoamento de um fluido.

O desenvolvimento de procedimentos de célculo usando CFD
pode necessitar de etapas que fazem uso de versdes
simplificadas de equipamentos e que envolvem um fluido menos
problematico de que o0s que sdo possivels de simular com a
utilizacdo de um simulador comercial.

Os reatores de polimerizacdo consistem num caso estudc
complexo que envolve o desenvolvimento de mudancgas marcantes do
comportamento reoldgico do fluideo dentro do tanque agitado.

A formulacé&oc do problema genérico, dentro da £fluido-
dindmica computacional, para reatores de polimerizagdo, parte
da tomada do modelc matemtico para 0 sistema, do
estabelecimento das <condigdes de contorno para © mesmo. A
partir dai, utilizando-se um métode numérico, parte-se para a
discretizacido das equagdes do modelo e sua resolugdo, a qual
resulta em vadrios tipos de saidas graficas.

O presente Capitule tem por objetivo desenvolver
simulacdes de um fluido Newtonlano e outro nao-Newtoniano,
dentro de um reator tanque cilindrico, utilizande como
ferramenta basica o pacote de fluido-dinémica computacional,
PHCENICS, versac 2.1, 1994 [CHAM].

Qs diversos tipos de simulacodes envolvem  modelo
bidimensicnal e modelo tridimensicnal para ¢ sistema.Nos quatro
casos estudos propostos existe apenas © movimento dos fluidos,
ndo havendo, ainda, a presenca de um agitador dentro do tanque
.A finalidade bésica das simulacdes & oferecer uma introdugdo a
sistematica de obteng&c de respostas do pds-processador,
podendo-se cbservar saidas do tipo : final de simulacgéc de
determinadoc caso estudo, apresentacdoc de linhas de corrente
(STRM, streamlines), visdo tridimensional dos resultados,
perfil de temperatura para um <caso estudo, opcdo de
visualizagdo (% View” ) para % 1isolines” , bem comoc uma
construgac esquematica do reator tanque agitado, utilizado como
base para as simulagdes do Capitulo 6.0s plancs de observagéao
das figuras estido sempre explicitados no canto inferior direito
da tela apresentada.
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Portanto, oferecem-se véarias telas de saida gréafica do
pacote de fluido-din&mica c¢omputacional, Phoenics v. 2.1,
apresentando-se respostas graficas para os quatro casos estudos
propostos no presente capitulo, enfatizando~-se a auséncia de um
agitador dentro do reator.

5.2 O PACOTE DE FLUIDO-DINAMICA COMPUTACIONAL PHOENICS
V. 2.1

“Pheoenics” esta relacicnado com as inicial de ‘Parabolic’,
‘Hiperbolic’, ‘Or’, ‘Elliptic’, Numerical’, ‘Integration’,
‘Code’, ‘Series’.

O pacote @ composte de alguns mddulos principails que s&o:
‘Satellite’, ‘Earth’, ‘Photon’ e ‘Autoplot’. Basicamente, as
fungdes sac de pré-processador, onde o estabelecimento de
problemas de escoamente reside; processador, onde ocorre a
resolugdo numérica do problema posto dentro do pré-processador
e 0 pbés-processador, onde sio obtidas saidas graficas para os
problemas proposios.

Os quatro mdédulos principais do pacote exercem, entao, as

seguintes func¢des:

— SATELLITE: 1& um arquivo de entrada, Q1 e da acesso ao Polls
{‘Pheoenics On-Line Information Service’};

— EARTH; realiza as computacdes do problema, com o©s dados
contidos no arquivo Q1 (vindo do ‘Satellite’):

~ PHOTON: consiste no mbédule de saida grafica de campos
bidimensicnais e tridimensionais;

-~ AUTOPLQT: usado para saida grafica ou graficos do tipo
versus x”.

ALY

Y

O método numérico para aproximar solucfes as equagdes
acopladas e ndo-lineares {(gue constituem um exemplo tipico nes
reatores de polimerizagdo) é a aproximacgido pelos Volumes
Finitos (Patankar, 1980; Maliska, 1995),

5.3 ESCOAMENTC BIDIMENSIONAL E TRIDIMENSIONAL DENTRO

DE UM REATOR TANQUE AGITADO

Historicamente, os modelos de zonas de recirculagao dentro
de um reator tanque agitade tém sido representados como
escoamentos estaclonarios e bidimensionais {(Kresta, 1994).

Na realidade, porém, o escoamentc em um reator tanque
agitadc é tridimensional, sendo os detalhes das zonas de
recirculacdc instévels e variaveis de um instante a ocutro no
tempo (Tatterson et al., 1980; Winardi and Nagase, 1991;
Winardi et al., 1988}.

Portanto, torna-se importante simular as situacgdes
bidimensional e tridimensional sob o ponte de vista da ‘CFD'.
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Os impelidores {agitadores) tipo disco podem ser aproximados de
maneira satisfatéria a um modelo axissimétrico bidimensional,
considerando~-se que o escoamento axial ¢é invariidvel sobre
qualquer seg¢do vertical e adequadamente descrito pelos trés
componentes de velocidade em gualquer ponto (Street, 1991).

5.4 REATORES DE POLIMERIZAGAO COM RESFRIAMENTO EXTERNO

Polimeros invariavelmente exibem comportamento nao-
Newtoniano ({(Nunhez, 19%4). Quando uma tensioc é aplicada a um
fluido puramente viscoso, este deforma continuamente com o
tempe até que a tensdo aplicada seja removida {Tucker, 1289).
Um fluido Newtoniano se define como aquele material no gual a
tensac é diretamente proporcicnal a taxa de deformagao.

Se um fluido Newtoniano for submetido e um escoamento
cisalhante simples e estaciondrio, vale a expressdo abalxo:

T=Ny (5.1)

Para a maloria dos polimeros, a equagao (5.1} &
insatisfatéria. 0s materiais que se desviam do comportamento
Newtonianc sao os néo-Newtonianos. A viscosidade, neste caso,
serd uma funcdo da taxa de cisalhamento, isto é:

tmu(y)y {5.2)

Foi observado em muitas misturas poliméricas, dJque ©
logaritmo da viscosidade em funcido do logaritme da taxa de
deformacio exibe comportamento linear sobre um limite de taxas
de deformacgdo tipicamente encontrados em  operacgdes de
processamento de polimeros. Tal observacdo sugeriu o uso e uma
expressio “power-law”, lei da poténcia, entre a tensdo e a taxa
de deformagdo:

el

T=mUy {5.3)

0O indice de consisténcia, m, e 0o indice de comportamente,
“power=law”, n, dependem do fluido particular e de sua
temperatura, mas n&c da taxa de deformagdo. Para um sistema
pseudoplastico (“shear-thinning”), n < 1, para um fluido
Newtonianc, n = 1, e para um fluide dilatante (“shear-

thickening”), n > 1. Desse modo, a viscosidade é dada por:

o -1

n=nmy (5.4)

54



apitulo 5 Estrutura da “cfd” - reatores de polimerizagdo

O indice de consisténcia, m, por sua vez depende da
temperatura. O mesmo segue uma expressido tipo Arrhenius e a
dependéncia com a pressdo é considerada como seguindo uma
relagidc exponencial, isto é:

AE[ Ty -T :
m=mg exp(?{ % T jDexp(B(PﬁPo) (5.5)
0

A eqg. (5.5) deve ser substituida em {(5.4). Assim, surge a
equagdo béasica para se verificar a relagdo constitutiva
utilizada para expressar o comportamento ndo~Newtoniano de um
sistema.

A temperatura surge como um fator critico no estudo dos
reatores de polimerizacdo. Isto significa que o balango de
energlia faz parte das equagdes descritivas do sistema. Tal
constatagdo se torna importante no estabelecimento das
condicgOes de contorno para o© reator tangue agitado com
escoamento nac-isotérmico.

Nas simulagdes do presente capitulo, considera-se gue uma
parede externa do tangue funciona como uma superficie de troca
de calor para o sistema. Isto é consistente com reatores
industriais gue possuem camisas para as operagodoes de
arrefecimento,

5.5 CONDICOES DE CONTORNO PARA O SISTEMA NAO-
ISOTERMICO

As condicgdes de contorno para um escoamento laminar, ndo-
isotérmico, sdo dadas pela Figura 5.1.

Paredes: U, =U,=Uy=0

Agitador: U, =U, =0

Ue = f(N,TE, Rd )

Superficie Livre: assume-se gque aquil ndo ha cisalhamento.
Entéo:

U, =0
au, _3Us _,
oz oz
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Linha central, abaixoc do agitador:

0
Urzuﬁz_gfzo,

ou seja, esta é& uma condicgdc de simetria.

Ao longo da linha central do eixc do agitader: ndoc héa
dissipagaoc de calor, istc e:
VT=0

Temperatura na superficie de troca de calor: expressa em termos
de fluxo.

aT
q= “kg = hparcde(T - TCXt)

Linha {"entral do

Superticie de troca de Calor Agilita dor

ar B VT =0
on = h(T - Tcxt) Paredes

S

~k

Rinha Central Abaixo do Agitador
VI=0:U,=Uy=0
Uz _

S or

Figura 5.1 - Condigdes de contorno para um reator tangue
agltado, escoamento ndo-isotérmico.
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5.6 Tabelas explicativas da sequéncia das simulagdes

As Tabelas 5.1 e 5.2 apresentam algumas informagdes sobre
as simulacdes apresentadas.

Tabela 5.1 - Caracteristicas das simulacdes

Casgo Estude Tipo Material Dimensdc Agitador
disco
i H-0O 2D -
2 H-O 3D -
3 P 2D -
35 4 Ps 3D -
$S: “steady-state”

Tabela 5.2 Caracteristicas dos Casos Estudos. Denomina¢des de
Suas Saidas

Caso Estudo n® 1 2 3 4
H = 4m Al AZ A3 Ad
D = 2,8m

5.7 RESULTADOS

A seguir sdo mostradas quatro saidas graficas obtidas com
o poés-processador, PHOTON versdc 2.0, pertencente ao pacote
computacional PHOENICS v. 2.1.

As figuras semelhantes & Figura 5.2, a seguir, representam
a tela de final de simulacdc para um dos casos estudos
propostos no presente trabalho. Invariavelmente, o gréafice do
lado esquerdo da pagina identifica a varlagado da propriedade
calculada (velocidades, pressioc, temperatura, p. e.) numa
determinada célula de calculc (escolhe-se um chamado "spot
value”, que consta de coordenadas (x, v, z), onde & obtido o
valor final da propriedade, apds convergéncia da simulagaoc
referente a dado caso estude). Existe uma rela¢ac entre as
cores das curvas e a propriedade calculada. Pl representa valor
de pressdo para um problema onde a fase unica & representada
por 1. Ul, V1, Wl e TEM1 representam velocidade radial, axial,
tangencial e temperatura, respectivamente, em  um  caso
monofasico. O lado direito da tela representa o erro referente
ao calculo de cada propriedade j& citada anteriormente. A
abreviacdo STRM, na Figura 5.3 (e figuras semelhantes & mesma;
significa “streamlines” e cada cor presente na legenda que
acompanha o resultade da saida gréfica mostra o valor

correspondente a propriedade calculada.
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Figura 5.10 - Reator tangue agitado, base para as simulacbes do
proximo capitulo.
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e 2 Figura 5.2 e também a 5.8 representam tela de final
de simulacdo de um casc estudo bidimensional. As cores
presentes nos graficos estéo explicadas abaixo dos
mesmos representando perfis de velocidade radial e
axial, pressdoc e temperatura. No presente caso, 0S8
Campes vetoriais 520 estudados numa célula de
localizacdo (5, 5, 1), dentrc do tangue agitado. Tal
procedimento é pertinente ao método numérico dos volumes
finltos, o gqual embasa a resolucdc numérica das
simulagdes dentro do pacote PHOENICS v. 2.1.

e A Figura 5.3 mostra num plano bidimensicnal x - Yy
perfis de velocidade radial, axial, pressdoc e linhas de
corrente para © caso estudo tipo Al. A aparéncla das
figuras de forma cheia é uma opg¢doc de representagido
presente no pos-processador PHOTON.

e Figura 5.4 -~ A avaliacdc dos perfis de velocidade nas
direcdes radial, axlal e tangencial, bem como a pressdo,
para um caso estudo tipo A2 é mostrada na Figura 5.4.
Trata-se de uma visdo tridimensional com opgadc de
observacdo “perspective” presente no menu do pos-
processador PHOTCN,

e Na Figura 5.6 & ©possivel observar o perfil de
temperatura do caso estudo tipo A3. Verificam-se maiores
temperaturas proximas ao centro do reator; visido em
perspectiva, estilo cheic (“full™).

e A Figura 5.7 é eqguivalente & Figura 5.4, ou seja, avalia
perfis de velocidade para um caso tridimensicnal,
variando a opcgac “view” para “isolines”, presente no
menu do pds-processador PHOTON.Esta opGao pode melhorar
a visdo particular de algumas caracteristicas
importantes na tomada de decisdc sobre o processoc.

e A estrutura da Figura 5.8 equivale & da Figura 5.2, 1isto
¢, representa o final de uma simulag¢do. A diferenga
neste caso estd na dimensionalidade do problema, agora
tridimensional, ou seja, a velocidade tangencial passa a
ser avaliada. Como na Figura 5.2, as propriedades foram
estudadas na localizacdo (5, 5, 1), ou seja, o chamado
“spot value” de cédlculo das propriedades.

¢+ A saida grafica de perfis de velocidade nas diregdes
radial, axial e tangencial, bem como do campo de pressao
para o presente casc estudo sdc apresentados na Figura
5.9. Portanto, sailda tridimensional.

e A configuragdc base para as simulagdes do proximo
capitulo é mostrada na Figura 5.10. Trata-se de um
reator tanque agitado, com um eixo central (“shaft”}, um
impelidor tipo disco, parede do tanque em contato com
uma jaqueta de resfriamento, superficie inferior do
tanque {(“floor”) e uma superficie livre.
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5.8 CONCLUSOES

Preliminarmente, pelas saidas graficas apresentadas acima,
pode~se chegar as seguintes conclusdes:

— A8 saldas tridimensionals resultam num cenério mais completo
de interpretacadc do escoamento da agua ou do poliestirenoc.

— Nao existem agitadores nos quatro casos estudes prepostos, o
gue equivale a dizer que o fluido se movimenta sem influéncia
de gecmetria interna ao tangue.

— Observa-se gque nos cases 2D, (para & agua e para o
peliestireno), os limites de velocidades radiais e axials séo
diferentes, sendo, um pouco malores para o caso da agua. Isso
vem a lndicar que, provavelmente, a Aagua se movimenta “mais
livremente” em comparacdc com o poliestireno.

- No casc 3D, a mesma tendéncia da encontrada para o 2D se
repete. No entanto, conclui-se que a velocidade tangencial
possuil um papel importante para ambos os fluidos e, portanto,
& uma informacdo necessaria.

- 0 escoamento dos dois fluildos por seus proprios movimentos
mostra que o caso 3D tem importéncia no entendimento do
fendmenc de escoamento e que a formagdo de vértices ou zonas
mortas ainda ndc pode ser qualitativamente deduzida.

- A Ultima parte do presente capitulec é composta de um Apéndice
C5, onde sdo fornecidas informagdes/procedimentos para a
cbtencdo de figuras vindas do pos-processador, Photon
v.2.0.Listam~-se arquivos tipe Q1l, vindos do pré-processador,
Satellite, exemplificando~se a composigdo de um caso estudc
de escoamento em um impelidor MIZUKI.Todos os Grupos (até o
Grupo 24) de estabelecimento do problema sdao mostrades.A
segulr, faz-se a listagem de um arquivo tipe RESULT, obtido
apés compilacdo de um arquivo tipo Q1.Sua finalidade é
exemplificar alguns passos de ldégica utilizados pelo pacote
de fluido-dindmica computacional, o Phoenics, v 2.1, aquil
utilizado.A seguir, apresentam-se, através do AP~C5-B,
algumas telas de trabalho no sistema operacional Unix, com
comandos imprescindiveils para ¢ carregamento do Phoenics v.
2.1 na area de trabalho de um usuarioc gue ndo possua © pacote
instalado em seu “cluster”.No casc especifico do presente
trabalho, traz-se o pacote de uma faculdade a outra,
necessitando, desse modo, ¢ usuaric de ter outra area de
trabalhc na outra faculdade.Finalmente, o AP-C5-C apresenta
as principais telas de trabalho no PHOENICS V 2.1, as guails
tém o fim de familiarizar o usuario com o trabalho dentro de
um pacote de fluido-dindmica computacional.

Nec proximo Capitulo, pretende-se simular o escoamento,
tanto da agua gquantc do poliestireno, porém, com a presenga de
um agitadeor, localizado em diversas alturas em relagdo ao funde
do tanque, bem c¢omo variando seu didmetro em relagdo ao
digdmetro do tanque.
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APENDICE - C 5

AP-C5-A UTILIZAGAO DO POS-PROCESSADOR PHOENICS V. 2.1,
PHOTON V. 2.0

Os casos bidimensionais mostram em suas janelas, do canto
esquerdo inferior, até o direilito inferiocr, campos de U, U,, P
(pressao) e linhas de corrente para © plano no ‘spot wvalue’
(5,5).

Os casos tridimensionalis revelam, do. canto inferior
esquerdo até o canto inferior direito, as velocidades radial,

U,, axial, U, e tangencial, Us, e o campo de pressac para o
‘spot value’, (5,5,5).

A obtengi&o das figuras do capitulo 5 segue a seguinte
rota:

1)Com os dados j& gravados de cada caso estudo nos arquivos
“Ql” e “result”, portanto apds compilacgdoc do pré-processador
“satellite”, pelo processador “earth”, chama-se o “photon”.
Este, automaticamente, carrega o arquivo “Q1l1” em cperacgiac e o
usuario inicia as suas saldas graficas.

2)Ap6s se “desenharem” os perfis 'de campos para o referidoc
caso—estudo, na tela da estacgldc de trabaiho Sun-Sparc 5, na
janela correspondente ao “cmdtool”, digita-se xv. A partir
dai, é carregado um “visualizador de telas”. “Clicando-se”
com © mouse a sequéncia: Grab (dentroc do “xv”), “clica-se” no
botdo do meic do mouse o “grab” para “pegar” a tela que se
deseja. Esperam-se alguns segundos e obtém-se ja outra tela a
partir do “xv”, onde se “clicou’ o “grab'. Volta-se a0 menu
do xv e salva-se (“save”) a tela & “apanhada” (“grab”) em
seu diretério de trabalho. Instantaneamente, gera-se um
arquivo vindo do xv.

3)A partir dai, grava=-se o arquive (grafico) vinde do xv, em
disquete comum (extensaoc .gif).

4)Leva-se o arquive .gif a um computader IBM, com Word for
Windows versao 7.0 e “Power Point” Versdc 5.0. Abre-se o
arquivo .gif e realizam~se as necessarias modificagles e
operacdes de tamanho e “recolorizacao” do fundo da tela {(que
no pacote PHOENICS 2.1 é& preto). Faz-se o "“Recolor” para
fundec brance, o que representa economia de tinta e tempo.

5)Para alguma alteracdo desejada nas vizinhangas da figura
impressa, pode-se fazer uso do Paint Shop Pro-Psp.exe, vernsao
7.0, dentro do Windows95, ©presente no computador IEM
utilizado para a manipulacac das figuras, da estagdo de
trabailho , para o microcomputador e, posterior impressdo.

6) Imprime-se o resultado grafico em uma impressora tipo HP Jato
de tinta colorida.

A segquir serdo apresentadas listagens de arquivos tipo Q1
e RESULT, obtidos a partir do trabalho de simulacdo dentro do
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pacote de fluido-dindmica computacional PHOENICS wv. 2.1.
Adicionalmente, serdo apresentados alguns comandos do sistema
operaciocnal UNIX, os quails permitem o carregamento do pacote
para a tela do usuario. Finalmente ser&oc apresentadas as
principais telas de trabalho do pacote “cfd”.

AP~-C5-A1 LISTAGEM DE ARQUIVOS TIPO “Ql” E “RESULT”, VINDOS DO
PACOTE CFD PHOENICS VERSBEO 2.1.

UM EXEMPLC DE UM ARQUIVO Ql:

1 IRUNN = 1 ;LIBREF = 0
2 B R B R b A kS L e S R I b e AT I I I
3 Group 1. Run Title
4 TEXT( Flow in MIZUKI impeller passage :N660)
5 khkkhkhdkddkdkbkhhkidhbhkhbhbhddbdbhbdbhkhdhhdbhdhhthbhrdhkbhbhdhdddhkhbdhddddrhdhis
6 Group 2. Transience
7 STEADY = T
8 IR R ERE A EEE R R RS S X E EEEREEERE TSR R R R EE TR EEEREEREREE R E R R
g Groups 3, 4, 5 Grid Information
10 * Overall number of cells, RSET(M,NX,NY,NZ,tolerance)
11 RSET(M,5,5,12)
12 * Set overall domain extent:
13 * xulast vyvlast zwlast name
14 XSI= 1.000E+C0;YSI= 1.000E+00;28I= 1.000E+00;RSET(D,CHAM

) 15

IE SR E X E E R EEE R E R R SRR R e TR R AT E RS EE S SRR R RS R EEEE RS

16 Group 6. Body-Fitted coordinates

17 BFC=T

18 READCO{GRIDI)

19 ok ok ok ok ok Ak ko

20 NONQRT = T

21 * X~cyclic boundaries switched
22

Gkkkkkh ok ok kkk ok ok kb Ak hkhkkhkkdk kb hdb b kb hbrkbh bk hrbdhdhrhrdbdrhdbihdk

23 Group 7. Variables: STOREd, SOLVEd, NAMEd
24  ONEPHS = T

25 * Non-default variable names

26 NAME (4h) =WC1l ; NAME (46) =VCI1

27 NAME (47) =UCl ; NAME (48) =WCRT

28 NAME (49) =VCRT ; NAME (50) =UCRT

29 * Solved variables list

30 SoLVE(PYI ,U1 ,Vvi Wl ,WCl ,VvCl ,UC1l )
31 * Stored variables list

32 STORE (UCRT, VCRT, WCRT)

33 * Additional solver options

34 SCLUTN(PI ,Y,Y,Y,N,N,N)

35

khkhkhkhhk bk kw ok kkkh ok k bk hkhkrkhkhhhkx kA b bk hkkdd kb kb kb h kb hkrdrddhdhsk

36 Group 8. Terms & Devices
37

dekkhkkhkkdkkhkdkkhkhhk b hkdhkhkh b b o kbbb hddkhkdh bk hdkkkkdkhkhdhhhhhkbhdhhgrd

38 Group 9. Properties
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39

40
41

RHO1
ENUL

1.240E+00
1.032E-03

; ENUT = L0O0CE+0QO

kkhdekkdhhkhdkhhkhkhkhhhhbhbbdhhddkhhhdhbhdhrdbbhhhdhbhhkbdhkrhhhdhkhdir

4z
43

Group 10.Inter-Phase Transfer Processes

e R g b g B e b I b I b L g I I 2R I I IR A R I Y
Group 1l.Initialise Var/Porosity Fields

= 1.000E+00 ;FIINIT(WCl ) = 1.000E+00Q

No PATCHes used for this Group

44
45
46
47
48
49
50
51

FIINIT

RSETGRD

INIADD

(Wi )

It

F

T

EE RS R AR REREE TR EEREE TR TR R EEREREEERREREEEEE SRS S SR RS SR EEEEREER]

Group 12. Convection and diffusion adjustments

52
53

SRR R R R R A R RN P EEEEETEREEEE AR EE RS EREEEERESE SRS S

Group 13. Boundary &

54
55
56
57
58
59
60
61
62
63
64
65
66
67
68
69
70
71
72
73
T4
75
16
77
78
79
80
81
82
83
84
85
86
87
88
89

INLET
VALUE
VALUE
VALUE
VALUE
VALUE
VALUE

PATCH
COVAL

PATCH
CCOVAL
COVAL
COVAL
COVAL
COVAL

PATCH
COVAL
COVAL
COVAL
COVAL
COVAL

PATCH
COVAL
COVAL
COVAL
COVAL
COVAL

PATCH
COVAL

{BFCI
{(BFCI
(BFCI
(BFCI
(BFCI
{BFCI
(BFCI

(QUTLET
(QUTLET

(WFUN1
(WFUN1
(WFUN1
(WFUN1
(WFUN1
(WFUN1

(WEUNZ
(WEFUNZ
{WEUNZ
(WFUNZ
(WEUNZ2
(WFUNZ2

, LOW
,P1
Ul

!
JWC1
,VC1
,UCl
, WWALL
fvl r
le r
JWCL
,VCL ,
,UCL

, EWALL
1V1 ’

Special Socurces

,1,5/1,5,1,1,1,1)
1.240E+00)
GRND1 )
GRND1 )
GRND1 )
1.000E+GC0)
1.000E+00)

,1,5/1,5,12,12,1,1)
1.000E+02, .OCOE+0O0)

1,5,1,1,1,12,1,1)

.000E+00, .000E+00)
.000E+CO, L000E+0D)
.0COE+C0, GRND )
.0CCGE+C0O, GRND )
L000E+00, GRND )

ot b b et g

1,5,5,5,1,12,1,1)

.000E+00, .0COE+00)
.000E+00, .000E+0Q)
.000E+00, GRND )
.0CCE+00, GRND }
.00CE+0GC, GRND )

[ = N e S

,1,1,1,5,1,12,1,1)

1.000E+0Q0, LCO0E4+00)
1.0C00E+00, .0CCE+00)
1.C00E+00, GRND )
1.000E+00, GRND )
1.000E+00, GRND )

;5,5,1,5,1,12,1,1)
1.000E+00, .000E+0Q0)

72
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90 COVAL (WFUN4 (W1, 1.000E+C0, .O0CE+00)
91 COVAL (WFUN4 ;WC1 , 1.000E+CC, GRND )
92 COVAL (WFUN4 ,VCL , 1.000E+00, GRND )
93 COVAL (WFUN4 JUCL , 1.000E+CC, GRND )
94

95 PATCH (DPDC ,CELL ,1,5,1,5,1,12,1,1}

{

9¢ COVAL (DpDC (WCL , FIXFLU , GRND1O )
(
{

97 COVAL (DPDC ,VC1 , FIXFLU , GRND1O )
98 COVAL (DPDC (UCL , FIXFLU ;, GRNDI1O )
99

100 BFCA = 1,240E+00

101

IR S SRR ES SR AR SN RS EREE SR A ER SRR EEE R EEEEEEEEESERERESEEEESERESE]

102 Group 14. Downstream Pressure For PARAB
103

khkdkhkhkkdkdkkdhkhthkkhhbhbhbddbrbdddrhdhbhbhbdbrrhbhbbohbddtrhhrhrdrhhhhdhhbiorh

104 Group 15. Terminate Sweeps

105 LSWEEP = 50
106 SELREF = T

107 RESFAC = 1.000E-03
108

IR R R R E R R R R R E R R R R RS E RIS EEERE R AR E LSRR EEEREREE SR N

109 Group 16. Terminate Iterations

110 LITER (Pl ) = 10 ;LITER (WC1l ) = 1

111 LITER {(VCl ) 1 ;LITER (UCl ) = 1

112 ENDIT (Pl ) 1.000E-03 ;ENDIT (Ul ) = 1.000E-03
113 ENDIT (V1 ) = 1,000E-03 ;ENDIT (W1 ) = 1.00CE-03
114 ENDIT (WC1l ) 1.000E~03 ;ENDIT (VCl ) = 1.000E-03
115 ENDIT (UC1 ) = 1.000E-03

116

R R R R R R R E R R L A R EE R R TR EE R R EE RS SRR R

117 Group 17. Relaxation
118 RELAX{(P1 ,LINRLX, 4.000E-01
119 RELAX (Ul ,FALSDT, 5.000E-04

)

)
120 RELAX{V1 ,FALSDT, 5.000E-C4)
121 RELAX (Wl ,FALSDT, 5.0C0E-04)
122 RELAX (WCl ,FALSDT, 5.000E-02)
123 RELAX({VCl ,FALSDT, 5.000E-C2)
124 RELAX(UC1 ,FALSDT, 5.000E-02)

125 .
***********************************‘k**************;*********
126 Group 18. Limits

127
dhdkhkddhkdkdkdhhdkhhkhbdbhddrbbdrhkhdbkbdhbddrhkhhhhbhhbhbdbhhbhhddhhhdhirx
128 Group 19. EARTH Calls To GROUND Station

129 CCv = T

130

B R R e E R R R E R R R R R A I R S A I R
131 Group 20. Preliminary Printout

132 ECHO = F

133
***'k***************-ﬁr**********%*****************************
134 Group 21. Print-out of Variables

i13% oyrTPUT(Ul ,¥Y,N,N,N,N,N)

13¢ oUTPUT (V1 ,Y,N,N,N,N,N}
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137 OuTPUT (WL ,Y,N,N,N,N,N)
138

LR A A SRS RS RER S AR R PR R R E R R R R R R R R R R R X R R R R

139 Group 22. Monitor Print-Qut

140 IXMON = 2 ;IYMON = 2 ;IZMON = 6
141 TSTSWP = -1
142

hhkhhkdrhdkhrrFdddhhbhbhhhbhbhkadbhdhrdhhdrhbdddbdhbddhbhbbhrrhhdhdtddhdddtrd

143 Group 23.Field Print-Out & Plot Control

144 ITABL = 1
145 No PATCHes used for this Group
146

hhkdkhkhkhkhkrkrrr kT h kb dhkhhkhh b rrh ko xhhdhbhb bbb dddbhhbrhbdaordtdhhkddddid

147 Group 24. Dumps For Restarts

148

hdkkbkrhkhdbhorrrhhkd kb hbhrhdhhdrdbdrrddhddrdbhbddbrddbbhhbhodbartdhdddhdhik
149 MENSAV(S,RELX,DEF,8.3333E~02,1.0000E~-05,0)

150 MENSAV (S, PHSPROP,DEF,200,0,1.2400E+00,1.0323E~03)

151 MENSAV (S, FLPRP, DEF, LAMINAR, CONSTANT)

- UM EXEMPLO DE ARQUIVO “RESULT”

Jeode e sk g ke sk vk ke e sk ke ok e e e e e ke ke ek sk ke sk ok ke ok ok ke ke ke ok ke e ke e ke e R ok ke k ok ok ok ok ok ke ok ke ke

CCCC HHH PHOENICS Version 2.1.1 - EARTH
CCCCCCCC HHHHH {C) Copyright 1995 18.04.1995
CCCCCCC HHHHHHHHHH Concentration Heat and Momentum Ltd
CCCCCCC HHHHHHHHHHHEH All rights reserved.
CCCCCC HMHHHHHHEHHHHH Address: Bakery House, 40 High St
CCCCCCC HHHHHHHHHHHE Wimbledon, London, SW13 BAU

CCCCCCC HHHHHEHHHH Tel: 0181=947-7651
CCCCCCCC HHHHH Facsimile: 0181-879-3497
CCCC HHH E-mail: phoenicslécham.demon.co.uk

This program forms part of the PHOENICS installation for:
CHAM
The code expiry date is the end of : Aug 1985

ER R R I N I T I e I R A I A I I R A A e IR I R T S I

Number of F-array location available is 900000

Number used before BFC allowance (if any) is 34184

NO SCLIDS FOUND, S0 SOLPRP SET TC 1.0E1Q
khkhkddkhkhdhrkhhkkrhkhrhhhbhbhhtdrtobttrbhhhrrtrhbhbhhbitddrrddrrhkitrhhhrditd
Group 1. Run Title and Number

dkkkk*kk kb rhkhhh bk kb k ko kb hh bk khkhddhhkkkkdoh ok ok ok ok ok ok ok k ok ok ok d s ko bk F ok
kkkkkkhkk ko hkhhk kT hk bk kb k ko khkkhkkkhkhk kA bk hkkhkhhhhhrhhrkh bk khri

TEXT (AZ )
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ER R R R R R R R R EEE R EE R R R R R I R I A I I R I R O A
ER R B R R R R R R R R R R R R R S R A

IRUNN = 1 ;LIBREF = 0

L 3 I I RIS T I I B S S I S R R S R R R A i Ak i i g I I S S
Group 2. Transience

STEADY = T

J ok ok de sk e ek ok koo ke ok ok ke e ok ke ke ok ke ke ke ok ok ok ke otk ke ok ok ok ke ke ke b ke e R R ok ok ok ok e ok ke ok ke ok e

Group 3. X-Direction Grid Spacing

CARTES = F

NX = 10

XULAST = 6.283E+00

XFRAC ( 1) = 1.000E-01 ;XFRAC ( 2) = 2.000E-01
XFRAC { 3) = 3.000E-01 ;XFRAC ( 4} = 4.000E-01
XFRAC ( b} = 5.000E-01 ;XFRAC { 6) = 6.000E-01
XKFRAC ( 7) = 7.000E-01 ;XFRAC {( 8) = §,000E~01

XFRAC { 9) = 9.000E-01 ;XFRAC ( 1C) = 1.000E+CC

dhkhkdkhkkk ko dhkhdkhhkk kb hkhbbdhhkhhkdehbhhbhhrdhdhhddhhkhkthkhkddgdddhddkhdhoddtd

Group 4. Y-Direction Grid Spacing

NY = 10

YVLAST = 2.800E+00

YFRAC ( 1) = 1.C00E-01 ;YFRAC { 2) = 2.000E-01
YFRAC { 3) = 3.000E-01 ;YFRAC ( 4) = 4.000E-01
YFRAC { 5) = 5.000E-01 ;YFRAC ( 6) = 6.000E-01
YFRAC ( 7) = 7.000E-01 ;YFRAC ( 8} = 8.000E-01
YFRAC ( 9) = 9.000E-01 ;YFRAC ( 10) = 1.0C0E+0O0

ok hkkhkkhkhkkhhkkhk kb hkhkh kb ok hrhr b bk dh bbb hdhdd kb drdhdrhhhdhhhddrik

Group 5. Z-Direction Grid Spacing

PARARB = F

NZ = 10

ZWLAST = 4.000E+00

ZFRAC ( 1) = 1.000E-01 ;ZFRAC ( 2} = 2.000E~01
ZFRAC { 3) 3.000E-01 ;ZFRAC { 4) 4.000E-01
ZFRAC { 5) = ©5.000E-01 ;ZFRAC ( 6) = 6.000E-O1
ZFRAC {( 7) = 7.000E-01 ;ZFRAC ( 8) = 8.000E-01
ZFRAC ( 9) = 9.000E-01 ;ZFRAC { 10) = 1.000E+00

kkhkdkhkhdkdkdkhkdkkdh bk hkhk Ak bk khkrhkdhhkhhbdrhkdbdodbhbrdbdhbhddhddddsrddrxsk

Group 6. Body-Fitted Coordinates

ok ok kk ok ok kddhkhkkhkh kbbb hk ok hkdhkkkdkhkhkhk bk rkFhhkhrhbhrhdhktddhdddktrhk

Group 7. Variables: STOREd, SOLVEd,NAMEd

ONEPHS = T

NAME ( 1} =Pl ;NAME ( 3) =Ul
NAME ( 5} =V1 JNAME (7)) =Wl
NAME (47) =BLOK ;NAME (48) =TEMI
NAME (49) =DEN1 ;NAME (5C) =PRPS

* Y in SOLUTN argument list denotes:

* 1-stored Z-~solved 3-whole-fieid

* 4-point-by-point S5-explicit é-harmonic averaging
SCLUTN(P1 ,Y,Y,Y,N,N,Y)
SOLUTN
SOLUTN
SOLUTN

(Ul
(V1
(Wl
SOLUTN (BLOK
(
(

L T T

e

SOLUTN (TEM1

;Y
Y
4
P4
PR
SOQLUTN{DENL, Y

!
r
’
’
!
4

N,
N,
N,
N,
1
N,

SISESIaRaRe
ZZnm 22

-

75
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SOLUTN (PRPS,Y,N,N,N,N, Y}

DEN1 = 49
IVARBK = -1 ;ISCLBK = 1
PRPES = 50

LR S A R S S SRR R ERE R TR R R EEEEREEREESEEREE SR SRS EEREEEEEREREEEEEE

Group 8. Terms & Devices
* Y in TERMS argument list denotes:
* 1~built-in source Z-convection 3~diffusion 4-transient
* 5-first phase variable 6-interphase transport

TERMS (P1 ,Y,Y,Y,N,Y,N)

TERMS (U1 ,Y,Y,Y,N,Y,N)

TERMS (V1 ,Y,Y,Y,N,Y,N)

TERMS (W1 ,Y,Y,Y,N,Y,N)

TERMS (TEMi,N,Y,Y,N,Y,N)

DIFCUT = 5,C00E-01 ;ZDIFAC = 1.0COE+CO

GALA = F ;ADDDIF = F ;BLOCKZ = T

NEWRH1 = T

NEWENL T

IS0LX = 0 ;ISOLY = ¢ ;IsS0LZ = 0

e ek e ke ke ok ok ok ok ek ke ke e ok o ke ke ok ke ke ek e ke e ok ke Wk b bk ke ke e ok b Rk kb e ke o ke ok ke o e ke ok b R R

Group %. Properties

RHO1 = GRND10O ;TMP1 = L,00CE+00 ;ELI = 00CE+00
TSURR = _(Q0CE+00

RHOIA = .00OE+00 ;RHQOIB = ,000E+00 ;RHOLC = .0OCOE+0QC
PRESS0 = .GO00E+00

DRH1IDP = ,Q00E+C0

ENUL = GRND10 ;ENUT = ,000E+0C

ENULA = .0COE+00 ;ENULB = .00CE+(0C ;ENULC = .0CCE+0O
PRNDTL(Ul ) = 1.000E+00 ;PRNDTL{(V1 ) = 1.000E+0QO

PRNDTL (W1 ) = 1.000E+00 ;PRNDTL(TEM1l) = -GRNDI1O

PRT (U1 ) 1.00CE+CGC ;PRT (vi ) = 1.000E+00

PRT (Wi ) = 1.000E+0C ;PRT {TEM1) = 1.GOO0E+0O0

hkkkdkhkkhkhkkhkhkbhhkhhkdkhkrdhhhdhkhkbhhkhbdhrhhrhdhhhhrdkhhkhhhkdhddkddhhdddkdihd

Group 10.Inter~Phase Transfer Processes
hk ok ok kkkhkdkkdkkkdkhhkkhk bk krhkhkdkhkd kb kb hkkkhkkkhkhohdkhokddhkhkddhhiihhrkhdk

Group 1l.Initialise Var/Porosity Fields

FIINIT(Pl ) = 1.000E~10 ;FIINIT(Ul ) = 1.0G00E-10
FIINIT(VI ) = 1.000E-10 ;FIINIT(Wl ) = 1.00CE~-10
FIINIT(BLOK) = 1.000E+00 ;FIINIT(TEMl) = 2.500E+01
FIINIT(DEN1) = 1.000E-10 :FIINIT(PRPS) = 6.700E+01
PATCH (U1 , INIVAL, 1, 10, 1, 10, 1, 10, 1,
INIT (U1 ,TEM1, .0COE+00, 2.500E+01)

PATCH (V1 , INIVAL, 1, 10, 1, 10, 1, 10, 1,
PATCH (W1 , INIVAL, 1, 10, 1, 10, 1, 10, 1,
PATCH (P1 , INIVAL, 1, 10, 1, 110, 1, 10, 1,
PATCH { TEM1 , INIVAL, 1, 10, 1, 1o, 1, 10, 1,
INIADD = F

RSTGRD = F

FSWEEP = 1

NAMFT =CHAM
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LR B R e S R I R A R R I I A I g S A I A A I I A T

Group 12. Patchwise adjustment of terms

Patches for this group are printed with those

for Group 13.

Their names begin either with GPl2 or =

dkhkkdh A bk bk kA kb hkhhkhh b rhhkdbdhdr btk d bbb bbb ddrrh kb b rhrdhh bbb rhrbrdkrdt

Group 13. Boundary & Special Sources

PATCH (KESQURCE, PHASEM, i, 10, 1, 10, 1, 10, 1,
PATCH (FREESAZ ,WEST , 1. 1, 1, 10, i, 10, 1,
COVAL{FREESAZ ,P1 FIXFLU , 1.001E+03

{
{ , )
COVAL (FREESAZ ,U1 , .000E+00, 1.000E+00)
COVAL (FREESAZ ,V1 , .000E+00, 1.000E+00)
{ / )
{ ’ )

s

COVAL{FREESAZ , Wl .000E+00, .0O00E+0GO
COVAL (FREESAZ , TEM1 .000E+00, 2.500E+01

PATCH (OUTAZ ,WEST 1, 1, 1, 10, 1, 10, i,
COVAL {OUTAZ (P11, FIXVAL , .0CCE+C0O)
COVAL (OUTAZ ,U1 , .000E+00, .000E+00)
COVAL {OUTAZ , V1, .000E+006, .000E+CO)
CCVAL (OUTAZ ;W1 , .COCE+00, .O00E+00)
COVAL {OQUTAZ , TEM1, .0O00E+00, SAME )

PATCH (WALLZ  WWALL , 1, 1, 1, 16, 1, 10, 1,
COVAL (WALLZ V1, 1.000E+00, .000E+00)

COVAL (WALLZ Wl , 1.000E+00, .000E+0C)

COVAL (WALLZ , TEM1, GRNDZ ; 2.830E+02)

XCYCLE = F

EGWF = i

khkh bk rhkdhkhhhkhkkhk bk k ok hkd v hd kb h kb bk hrhkh kb kb hkddhrhdkhdhdhdhdk bk

Group 14. Downstream Pressure For PARAB
R L EE R e LA E R R R A A I R R R

Group 15. Terminate Sweeps

LSWEEP = 125 ;ISWCL = 1

LITHYD = 1 ;LITFLX = 1 ;LITC = 1 ;ITHCI =
1

SELREF = T

RESFAC = 1.000E-03

RESREF(P1 |} = 1.00CE-08 ;RESREF(Ul ) = 1.000E-08
RESREF (V1 ) = 1.000E-08 ;RESREF{Wl } = 1.0C0E-08
RESREF(TEM1)} = 1.0G00E-08

Hhhkhkdhkhhhhhhdhdhbhbhdrhhdhhddhhhhohbbhkdhddbrdbrdrbrhrhkdhhrhrhhsd

Group 16. Terminate Iterations

LITER (P1 ) = 20 ;LITER (Ul |} = 1

LITER (V1 )} = 1 ;LITER (W1 ) = 1

LITER (TEM1) = 20

ENDIT (Pl ) = 1.0G00E-03 ;ENDIT (Ul ) = 1.000E-03
ENDIT (V1 ) = 1,000E-03 ;ENDIT (W1 )} = 1.000E-03
ENDIT (TEM1) = 1.000E-03

****‘k**‘k‘k*********-k*********‘k‘k*****-ﬁc**‘k*********************

Group 17. Relaxation
RELAX {P1 ,LINRLX, 1.000E+0OQ)
RELAX (Ul ,FALSDT, 7.840E-03)
RELAX (V1 ,FALSDT, 7.840E-03)



Capitulo 5 Estrutura da “cfd” - reatcres de polimerizacdo

RELAX (W  FALSDT, 7.840E-03)
RELAX(BLOK LINRLX, 1.000E+00)
RELAX (TEM1, FALSDT, 7.840E+01)
RELAX {DEN1, LINRLX, 1.000E+00}
RELAX {PRPS, LINRLX, 1.000E+00)
OVRRLX = L.GOQE+00

EXPERT = F ;NNORSL = F

kdkhkkhhokhkkkokdhhdhhhdhdohbbdkddrhodkbdhhdkdb kbbb kb hdhkhdhdtrrhdhdhdhrkshdr

Group 18. Limits

VARMAX (P1 )} = 1.000E+10 ;VARMIN(P } =-1.000E+10
VARMAX (U1 ) 1.000E+10 ;VARMIN (U ) =-1,000E+10
VARMAX (V1 ) = 1.0CCE+1C ;VARMIN(V } =—-1.000E+10
VARMAX (Wl ) = 1.000E+10 ;VARMIN(W ) =-1.000E+10
VARMAX (BLOK) = 1.000E+10 ;VARMIN(BLOK) ==-1.000E+10
VARMAX (TEM1) = 1.000E+10 ;VARMIN(TEM1) =-1.000E+10
VARMAX (DEN1} = 1,C00E+10 ;VARMIN(DEN1} =-1.0C0E+10

VARMAX (PRPS) = 1.000E+10 ;VARMIN(PRPS) =-1.000E+10

IR E R R E R AR R ER S EEEEEER SR EEEE TR ER IR R R R RS R EEEE R RS

Group 19. EBRTH Calls To GROUND Station

USEGRD = T USEGRX = T
NAMGRD =NONE
GENK = T

hkkkkkk*khkhkk kb kb bk hhkhdorhhddhdddhhkhbrrrhrrrdbdhrddrkrdbrhdbhbdkdhkdx

Group 20. Preliminary Printout
ECHO = T
R R R E R E R R R R E R R R R R EE R TN R R I R R I I I I I I i A T R I
Group 21. Print-out of Variables
INIFLD = T ;SUBWGR = F
* Y in QUTPUT argument list denctes:
* 1-field 2~correction-eq. monitor 3-selective dumping
* 4-whole-field residual S-spot~value table 6-residual
table

ouTPUT(PL ,Y,Y,N,Y,Y,Y)
ourpPUT{(ULl ,Y,Y,N,Y,¥, Y]
ouTRPUT (VI L, Y,Y,N,Y,Y,Y)
QUTPUT (W1 ,Y,Y,N,Y,Y,Y)
OUTPUT (BLCK, ¥, N, N, N, N, N)
QUTPUT (TEMI,Y,Y,N,Y,Y,Y)
cuUTPUT (DENL, Y, N,N, N, N, N}

OQUTPUT (PRPS,Y,N,N,N,N,N)}

ok khkhkkdkkkkhktkhkhk bk hhdkkhhkhdkhkhdhdbhbhkhdhohdhdbrdrrhkrrhhhhhhrrhthrst

Group 22. Monitor Print-Out

ITXMON = 5 ;IYMON = 5 ;IZMON = 5
NPRMCN = 10000 ;NPRMNT = 10000 ;TSTSWP = 10001
UWATCH = F' ;USTEER = F

HIGHLO = F

Tkkkkkokkdhhkkhhhkhdhkhhkhhhdhdhkrhhhdbhhkhbhkhhhdhhhkkhkhdhkkhdhdhhdhdkxdhhrdk

Group 23.Field Print-Out & Plot Control

NPRINT = 125 ;NUMCLS = S

NXPRIN = 2 ;IXPRE = 1 ;IXPRL = 10
NYPRIN = 2 ;IYPREF = 1 ;IYPRL = 10
NZPRIN = 2 ;IZPRF = 1 ;IZPRL = 10000
XZFR = F ;YZFR = F

IPLTE = 1 ;IPLTL = 125 ;NPLT = 4)
ISWPRE = 1 ;ISWPRL = 10600
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ITABL = 3 ;IPROF = 1

ABSIZ = 5.000E-01 ;CR8IZ = 4.000E~01

NTZPREF = 1 ;NCOLPF = 50

ICHR = 2 ;NCOLCC = 45 ;NROWCO = 20

No PATCHes vet used for this Group

Ak kdkhdhhkdhhhhhbhbddhdhddbddrrhkdrhrhddbd bbbk b dk kb bk ddhdkkdodkdod bk dd
Group 24. Dumps For Restarts

SAVE = T ;AUTOPS = F  ;NOWIPE = F

NSAVE =CHAM

**+* grid-geometry informatlon ***
X~-coordinates of the cell centres
3.141E-01 9.424E~01 1,.571E4+00
3.456E+00 4.084E+00 4,712E+00
Y-coordinates of the cell centres
1.400E~01 4,200E-01 7.000E-01 9.800E~01 1.260E+00
1.540E+00 1.820E+00 2.100E+00 2.380E+0C0 2.660E+00
Z-coordinates of the cell centres
2.000E-01 6.000E-01 1.000E+00C 1.400E+00 1.80CE+0QQ
2.200E+00 2.600E+00 3.0008400 3.400E+00 3.8008+00

L 188E+00 2.827E+00
. 341E+00 5.869E+00

|SA RN

——-~ INTEGRATION OF EQUATICONS BEGINS ---

%ok Kk ok ok ok ok INITIAL E‘IELDS *od ok ok ko ok ok

FLOW FIELD AT ITHYD= 1, IZ= 2, ISWEEP= 1, ISTEP= 1
FIELD VALUES OF P1

Iv= 10 1.000E-10 1.000E-10 1.000E-10 1.000E~-10
1.0008E-10

I¥= 8 1.000E-10 1.000E-10 1.000E-10 1.000E-10
1.000E-10

Iy= 6 1.000E-10 1.000E-10 1.000E-10 1.000E-10
1.000E-10

Iy 4 1.00CE-10 1.000E-10 1.00CE=10 1.000E~-10
1.000E-10

IY= 2 1.00CE-10 1.000E-10 1.C00E~10 1.0C0E-10
1.00CE-10
In G 1 3 5 7 9

FIELD VALUES OF Ul

I¥Y= 10 1.000E-10 " 1.000E-10 1.C000E-10 1.C00E-10
1.000E-10

IY= 3 1.00CE-10 1.000E-10 1.C000E-10 1.000E-10
1.000E-10

IY= ) 1.00CE-10 1.000E-10 1.000E~10 1.000E-10
1.000E-10

IY= 4 1.00CE-10 1.000E-10 1.000E-10 1.000E-10
1.C00E-10

IY= 2 1.00CE-10 1.000E-10 1.000E-10 1.00CE-10
1.000E-10

I¥X= 1 3 5 7 9
FIELD VALUES OF V1

Y= 9 1.000E-10C 1.000E-10 1.000E~10 1.000E-10
1.600E-10

I¥= 7 1.000E-10 1.000E-10 1.000E-10 1.000E-10
1.000E~10



Capitule 5 Estrutura da “cfd” - reatorss de polimerizacdo

IY= 5 1.000E-10
1.000E~10

Iy= 3 1.000E-10
1.00CE-10

1Y= 1 1.000E-10
1,000E-10

I¥= 1

FIELD VALUES OF W1
Y= 10 1.000E-10
1.000E-10

IY= 8 1.000E~10
1.000E-10

IY= 0 1.000E-10
1.006CE-10

IY= 4 1,000E-10C
1.00CE-10

IY= Z 1.000E-10
1.000E-10

T4= 1

FIELD VALUES OF BLOK
Iy= 10 1.000E+00
1.000E+00

IY= 8 1.000E+00
1.0C0E+QO0

IY= 6 1.000E+CGC
1.000E+GO

I¥= 4 1.000E+00
1.000E+00

IY= 2 1.000E+00
1.000E+00

IX= 1

FIELD VALUES OF TEM1

IY= 10  2.500E+01
2.500E+01

IY= 8  2.500E+01
2.500E+01

IY= 6 2.500E+01
2.500E+01

IY= 4  2.500E+01
2.500E+01

IY= 2  2.500E+01
2.500E+01

IX= 1

FIELD VALUES OF DEN1

IY= 10  1.000E~10
1.000E~10

Iy= 8 1.000E-10
1.000E-10

I¥= 6 1.000E-10
1.000E~10

IY= 4 1.000E-10
1.000E-10

IY= 2 1.000E-10
1.000E-10

TY = 1

1.000E~-10
1.C00E~10
1.000E-10
3
1.000E~-10
1.000E-10
1.000E-10
1.000E-10
1.000E-10
3
1.0C0E+0C
1.000E+00Q
1.000E+0Q0O
1.000E+00
1.000E+CO

3

3]

L500E+01
2.500E+01
2.500E+01

2.500E+01

N

.500E+01
3

1.000E-10
1.000E-10
1.0008-10
1.000E-10
1.000E-10

3

1.000E-10
1.000E-10
1.0C0E~-10
5
1.000E-10
1,000E-10
1.GODE“10
1.00CE-10

1.000E-10

1.000E+00

1.0CCE+0CQ

1.000E+CQ

1.000E+00

1.000E+00
5

2.500E+01

B2

.500E+01

AN

.500E+C1
2.500E+01
2.500E+01
5
1.000E-10
1.000E-10
1.000E-10
1.000E-10
1.000E-10

5

1.000E-10
1.000E~10
1.00CE-10
7
1.000E-10
1.000E~10
1.000E-10
1.000E-10
1.000E-10
7
1.000E+00O
1.000E+00
1.C00E+CO
1.000E+00

1.000E+00

2.500E+01

2.500E+01

2.500E+0C1

2.500E+01

2.500E+01
7

1.000E-10

=

.O0COE-10G
1.000E-10
1.000E~10
1.000E-10

7



Capitulc 5 Estrutura da “cfd” - reatores de polimerizacdo

FIELD VALUES OF PRPS
0.

IY= 10
6. 700E+01
Iy= 3
6., 700E+01
I¥Y= &
6., 700E+01
IY== 4
6.700E+01
IYe 2
6.700E+01

IX=

k ok ok kR ok ok Kk

0.

.

TOOE+01
TO00E+01
TOCE+C1
. J00E+01
.700E+01

1

INITIAL FIELDS
FLOW FIELD AT ITHYD=

FIELD VALUES OF Pl

Iy= 10 1.0C0E~-10
1.000E-10

TY= 8 1.000E-10
1.000E-10

IY= & 1.000E-10
1.000E-10

IY= 4 1.000E-10
1.000E-10

IY= 2 1.000E-10
1,000E~10

IX= 1

FIELD VALUES OF Ul
IY= 10 1.000E-10
1.000E-10

IY= 8 1.00CE~10
1.0C0E-10D

IY= 6 1.000E-10
1.000E-10

Iy= 4 1.000E-10
1.000E-10

IY= 2 1.00CE-10
1.000E-10

IX= 1

FIELD VALUES OF V1
IY= 9 1.000E~10
1.000E-10

IY= 7 1.00CE-10
1.00CE-10

IY= 5 1.000E~-10
1.000E-10

IY= 3 1.000E~-10
1.000E~-10

Y= 1 1.000E~10
1.000E~-10

T 1

FIELD VALUES OF Wl

Iy= 10
1.000E-10

1

.000E-10

6. 700E+01 6.700E+01
6.,700E+01 6.700E+01
6.700E+01 6.700E+01
6.700E+01 6.700E+01
6.700E+01 6.700E+01
3 5
ok ok Kk ok ok ok
1, TZ= ISWEEP=
1.000E-10 1.0C00E-10
1.000E-10 1.000E-10
1.000E~10 1.000E-10
1.000E-10 1.000E-10
1.000E-10 1.000E-10
3 5
1.000E-10 1.000E~-10
1.000E~10 1.000E-10
1.000E-10 1.000E-10
1.000E-10 1.000E-10
1.000E-10 1.000E~10
3 5
1.000E~10 1.000E-10
1.000E-10 1.000E-10
1.000E-10 1.000E-10
1.000E-10 1.000E-10
1.000E-10 1.000E-10
3 5
1.000E-~10 1.000E-10

6.700E+01
6.700E+01
6.700E+01
6.700E+01
6.7C00E+01

4

1, ISTEP=
1.000E~10
1.000E~10
1.000E-10
1.000E~10

1.0G0E~-10

1.000E-10
1.000E-10
1.000E-10
1.000E-10

1.C0CE-10

1.000E~-10

1.G60CE-10

1.000E-10

1.000E~10

1.000E-10
7

1.000E-10



Capitule 5 Estrutura da “cfd” - reatores de polimerizacdoc
Iy= 3 1.0006E-10 1.000E-10 1.000E-10 1.000E~10
1.000E-10
I¥= G 1.0G0E-10 1.C00E-10 1.000E-10 1.000E-10
1.000E-10
IY= 4 1.000E~-10 1.00CE-10 1.00CE~10 1.000E-10
1.000E~10Q
Iy= 2 1.000E~-10 1.000E-190 1.000E~-10 1.000E-10
1.000E-10
IX= 1 3 5 7
FIELD VALUES OF BLOK
IYy= 10 1.000E+00 1.000E+00 1.000E+00O 1.000E+CG
1.000E+00
IY= 8 1.000E+00 1.0C0E+0C 1.00CE+QQ 1.000E+00
1.CG0E+0GO
I 6 1.000E+00 1.000E+00 1.000E+00 1.000E+00
1.000E+00
IY= 4 1.000E+00 1.000E+00 1.000E+00 1.000E+CGO
1.000E+00
IYe= 2 1.C00E+00 1.000E+00 1.00CE+0QC 1.000E+00
1.000E+GO
IX= 1 3 5 7
FIELD VALUES OF TEM1
IY= 190 2.500E+01 2.500E+01 2.500E+01 2.500E+01
2.500E+01
IR £ 3 2.500E+01 2.500E+01 2.500E+01 2.500E+01
2,500E+01
IY= 6 2.500E+01 2.500E+01 2.500E+01 Z2.500E+01
2.500E+01
IY= 4 2.500E+01 2.500E+01 2.500E+01 2.500E+01
2.500E+01
IY= 2 Z2.500E+01 2.500E+01 2.500E+01 2.500E+01
2.500E+01
IX= 1 3 5 7
FIELD VALUES OF DEN1
IY= 10 1.000E~-10 1.000E-10 1.00GE-10 1.000E-10
1.0G0E-10
IY= 8 1.000E-10 1.000E~10 1.000E-10 1.000E-1C
1.000E-10
I¥= 6 1.000E-10 1.006E-10 1.000E-10 1.000E~-10
1.000E-10
I¥= 4 1.00CE~-10 1,000E~-1C 1.000E-10 1.000E-10
1.000E-10
TYe 2 1.000E-10 1.000E~10D 1.000E~10 1.000E-10
1.000E~1C
IX= 1 3 5 7
FIELD VALUES CF FPRPS
IY= 10 6.7C0E+01 6.700E+01 6. 7C0E+C1L &.700E+01
6.700E+01
Iy= 8 6.70CE+01 6.700E+01 6.700E+01 6.700E+01
6.700E+01
IYe 6 6.700E+01 6.700E+01 6.700E+01 6.700E+01
6.700E+01
IYe= 4 6.700E+01 6.700E+01 6., 700E+01 6.700E+01

6. 700E+01



Capituleo 5 Estrutura da “cfd” -~ reatoress de polimerizacdo

Iy= 2 6.700E+01
6. 700E+01
ITK= 1

Kook ok ok ko ok

FLOW FIELD AT ITHYD=
FIELD VALUES OF P1

I¥Y= 140 1.000E-10
1.000E-10

IY= 8 1.000E-10
1.000E-10

IY= 6 1.000E-16
1.000E-10

IY= 4 1.000E-10
1.000E-1C

IY= 2 1.000E-10
1.000E-10

IX= 1

FIELD VALUES OF Ul
Iy= 10 1.000E-10
1.000E-10

IY= 8 1.000E-10
1.000E-10

IY= & 1.000E-10
1.000E-10

I¥Y= 4 1.000E~10
1.000E-10

IY= 2 1.000E-10
1.000E-10

IX= 1

FIELD VALUES COF V1
IY= 9 1.000E-10
1.000E~10

Iy= 7 1.000E~10
1.000E~-10

IY= 5 1.0C0CE-10
1.000E-10

IY= 3 1.000E-10
1.000E-10

I¥= 1 1.000E-10
1.000E-10

IX= 1

FIELD VALUES OF W1
Iy="10 1.000E~-10
1.000E~10

IY= 8 1.000E~-10
1.CC0E-10

IY= 6 1.000E-10
1.000E-10

Y= 4 1.000E-10
1.C00E-10

I¥= 2 1.000E-10
1.000E-10C

IX= 1

FIFELD VALUES OF BLOK

INITIAL FIELDS

6.700E+01

3

1, IZ=
1.000E-10
1.000E-10
1.000E-10
1.000E-10

1.000E-10

1.00CE-10
1.000E~10
1.000E~-10
1.,000E-10

1.000E-10

1.C00E-10
1.000E-10
1.000E~10
1.000E-10
1.000E-10
3
1.000E-10
1.000E~10

1.000E-10

1.000E-10
1.000E-10

3

6. 700E+C1

5

ok Kook ok Kok

ISWEEP=

1.00CE-10

[

.000E-10
1.000E~10
1.00CE-10

1.000E-10

1.,000E-10
1.00CE-10
1.G00E-10
1.000E-10

1.000E-10

1.000E-10
1.000E~10
1.000E-10
1.000E-10
1.000E-10
5
1.000E-10
1.000E-10
1.000E-10
1.000E~10
1.000E-10

5

5. 700RE+01

7

L, ISTEP=

1.000E~1C
1.000E-10
1.C00E-10
1.000E~10

1.900E~-10

1.000E-1C
1.00CE-10
1.000E-10
1.000E-10

1.000E~10

1.000E-10
1.000E-10
1,000E-10
1.000E~-10

1.000E-10Q

1.C00E~10
1.000E~-10
1.0C0E-10
1.000E-10
1.000E-10

=



Capitulc 5 Estrutura da “cfd” - reatores de polimerizacio

IY= 10 1.000E+00
1.000E+DC
IY= 8 1.000E400
1.000E+00C
Iy= 6 1.000E+00
1.000E+0G0
IYw= 4 1.00CE+0D
1.000E+09
IY= 2z 1.000E+00
1.000E+00
TX= 1
FIELD VALUES OF TEM1
IYy= 10 2.500E+01
Z2.500E+01
IYe B8 2.500E+01
2.500E+01
IYy= 6 2.500E+01
2.500E+01
IY= 4 2.500E+01
2.500E401
IY= 2 2.500E+01
2.500E+01
TX= 1
FIELD VALUES OF DENI
IY= 10 1.000E-10
1.000E-10
IY e 8 1.000E-10
1.000E~10
IVe 6 1.000E-10
1.000E~-10
IY= 4 1.000E-19D
1.000E-10
I¥= 2 1.000E-10
1.000E-10
IX= 1
FIELD VALUES CF PRPS
I¥Y=" 10 6., 700E+01
6.700E+01
IY= 8 6.700E+01
¢.700E+01
IY= 6 6.700E+01
6.700E+01
IY= 4 6,700E+01
6.700E+01
IY= z2 6.700E+01
6. 700E+01
IX= 1

* ok ok ok ok ok ok ok

INITIAL FIELDS
FLOW FIELD AT ITHYD=

FIELD VALUES OF P1

IY= 10
1.000E-10
I¥y= 3

T O0NF-1

1.000E-10

1.000E-10

1.000E+00 1.000E+00
1.000E+00 1.000E+00
1.000E+00 1.000E+00
1.000E+00C 1.000E+00
1.000E+00 1.00CE+00
3 5
2.200E+01 2.500E+01
2.500E+01 2.500E+01
2.500E+01 2.500E+01
2.500E+C1 2.500E+01
2.500E+01 2.500E+01
3 5
1.000E-10 1.000E-10
1.000E-10 1.000E~-10
1.000E-10 1.000E~-10
1.000E-10 1.0008-10
1.000E-10 1.000E-10C
3 5
6,.700E+01 6, 700E+01
6.700E+01 6.,700E+01
6.700E+01 6.700E+01
6.700E+01 6.700E+01
6,700E+01 6.700E+01L
3 5
kdokkkkkk
1, 1IZ= ISWEEP=
1.000E-190 1.000E-10
1.000E-10 1.000E-10

1.00CE+00

1.0CCE+00Q

1,000E+C0

1.000E+00

1.000E+00

2,50CE+01

2.500E+0CL

2.500E+01

2.500E+01

2.500E+01

1.000E-10

1.000E~10

1.000E-10

1.000E-10

1.000E-10

7

6.700E+01

(o))

. 700E+01
6.700E+01
6.700E+01
6.700E+01

7

1, ISTEP=
1.000E~10

1.000E-10



Capitule 5 Estrutura da “cfd” - reatores de polimeriracéoc

I¥= ) 1.000E~10
1.000E-10
IYe== 4 1,000E-10
1.000E~10
IY= 2 1.000E-10
1.000E~10
IX= 1
FIELD VALUES OF Ul
IY= 10 1.000E~-10
1.000E-10
IY= 8 1.000E-10
1.0C0E-1G
IY= 6 1.000E~10
1.000E-10
IY= 4 1.000E-10
1,060E~10
IY= 2 1.000E-10
1.000E-10
ITK = 1
FIELD VALUES OF V1
IY= 9 1.000E-10
1.000E-10
IY= 7 1.000E-10
1.000E-10
IY= 5 1.00CE~10
1.000E-10
IY= 3 1.000E~10
1.000E-10
I¥Y= 1 1.000E-10
1.000E~10
IX= 1
FIELD VALUES OF Wl
Iy= 10 1.000E-10
1.000E-10
IY= 8 1.000E-10
1.000E-10
IY= 6 1.00CE-10
1.000E-10
IY= 4 1.C00E-10
1.000E-10
TY= 2 1.000E-10
1.000E~10
I¥= 1
FIELD VALUES OF BLOK
Iy= 10 1.C00E+00
1.000E+00
I¥= 8 1.000E+0GC
1.000E+GO
IYy= 6 1.000E+00
1.000E+00
I¥Y= 4 1.000E+00
1.000E+00
I¥= 2 1.000E+00
1.000E+00
T == 1

1.000E-10
1.000E-10
1.000E-10
3
1.000E-10
1.00CE-10
1.000E-10
1.000E-10
1.000E-10
3
1.000E-10
1.000E-10
1.000E-10
1.000E~10
1.000E~-10
3
1.000E~10
1.000E-10
1.000E~10
1.000E~-10C
1.000E-10
3
1.000E+00C
1.00CE+00
1.000E+00
1.000E+00
1.000E+00

3
R85

1.C00E-10
1.000E-10
1.00CE-10
5
1.000E-10
1.000E-10
1.00CE-10
1.000E-10

1.000E-16

1.000E-10
1.G00E~10
1.000E-10
1.000E-10
1.000E-10
5
1.000E-10
1.000E-10
1.000E-10
1.000E~10
1.C00E-10
5
1.000E+C0
1.0C0E+00
1.000E+GO
1.000E+00
1.0CCE+00

5

1.000E~10

1.000E-10

1.,000E-10

.

1.000E~10

1.000E-10

1.000E~10

1.000E~10

1.0G0E-10

1.000E~-10

1.000E~10C

1.000E-10

1.00CE-10

1.000E-10

7

1.000E-10

1.000E~10

1.000E-10

1.000E-10

1.000E-10

7

1.00GE+0DO

—

.000E+00
1.000E+00
1.CC0E+0O
1.000E+00

7



Capitulo 5 Estrutura da “cfd” - reatcres de polimerizacdo

FIELD VALUES OF TEMI1

Iy= 10 2.5C0E+01
2.500E+01

I¥= 8 2.500E+0G1
2.500E+01

I¥= @ 2.500E+01
2.500E+01

I't= 4 2.500E+01
2.200E+01

IyY= 2 2.500E+01
2.500E+01

IX= 1

FIELD VALUES OF DEN1
Iy= 10 1.000E-10
1.000E-10

IY= 3 1.000E-10
1.000E-10

I¥= 6 1.000E-10
1.000E-10

IY= 4 1.00CE-10
1.000E-10

I¥= 2 1.000E-10
1.000E-10

Ix= 1

FIELD VALUES OF PRPS
Iy= 10 6. 700E+01
6.700E+01

IY= 8 6.70CE+01
6.700E+01

IY= 6 €.700E+01
6.700E+01

IY= 4 6.700E+01
6.700E+01

IY= 2 6.700E+01
6.700E+01

IX= 1

*h ok hh ok kk

INITIAL FIELDS
FI.OW FIELD AT ITHYD=

FIELD VALUES OF P1

Iy= 10 1.0C0E-10
1.000E-10

IY= 8 1.000E-10
1.000E-10

IY= 6 1.000E-10
1.000E-10

IY= 4 1.000E-10
1.000E~-10

Iy= 2 1.000E-10
1.000E-10
IX= 1

FIELD VALUES OF Ul
Iy= 10 1.00CE-10
1.000E~-10

2.500E+01 2.500E+01
2.500E+0C1 2.500E+01
2.500E+01 2.500E+01
2.500E+01 2.500E+01
2.5008+01 2.500E+01L
3 5
1.G008-190 1.000E-10
1.000E-10 1.000E-10
1.000E~10 1.000E-10
1.000E-10 1,.000E-10
1.000E-10 1.000E-10
3 5
6.7C0E+01 ¢.700E+01
6.700E+01 6.700E+01
©.700E+0C1 6.700E+01
6.700E+01 6.70CE+01
6.700E+01 6.70CE+01
3 5
Sk n
1, IZ= 10, ISWEEP=
1,000E~10 1.000E~-310
1.000E~10 1.C00E-10
1.000E-10 1.000E-10
1.000E-1C 1.000E-10
1.000E-10  1,000E~10
3 5
1.000E~-10 1.000E-10C

86

2.500E+01
2.500E+01
2.500E+01
2.50C0E+01

2.500E+01

1.000E-10
1.000E-10
1.000E-10
1.000E-10
1.000E-10
7
6.700E+01
6.700E+01
6.700E+01L
6.700E+01
6.700E+01

7

1, ISTEP=
1.000E-10
1.000E~10
1.000E-10
1.000E~10
1.000E-10

7

1.000E~10



Capitule 5 Estrutura da “cfd” - reatores de polimerizacdo

1¥Y= 8 1.000E-10
1.000E-10

LY= 6 1.000E-10
1.000E-10

Iy= 4 1.000E~-10
1.000E-10

IY= 2 1.C00E-10
1.000E-1C

IX= 1

FIELD VALUES OF V1
IY= g 1.000E~10
1.000E-10

1YY= 7 1.000E-10
1.000E-10

IY= 5 1.000E-10
1.000E-10

IY= 3 1.000E~10
1.000E~10

IY= 1 1.000E-190
1.000E-10

IX= i1

FIELD VALUES COF Wl

FIELD VALUES OF BLOK

IY= 10 1.000E+00
1.000E+00

IYy= 8 1,000E+00
1.C00E+0Q0

IY= 6 1.000E+00
1.000E+00

IY= 4 1.000E+GO
1.000E+00

IY= 2 1.000E+00Q
1.000E+00

4= 1

FIELD VALUES OF TEM1
I¥= 10 2.500E+01
2.500E+01

I¥= 8 2.500E+01
Z2.500E+01

Iy= 6 2.500E+01
2.500E+01

I¥= 4 2.500E+01
2.500E+01L

Y= 2 2.500E+01
2.500E+01

IX= 1

FIELD VALUES OF DEN1

IY="10 1.000E-10
1.000E-10

I¥= 8 1.00CE~-10
1.000E~10

IY= 6 1.000E-10
1.000E-10

IY= 4 1.000E-10
1.000E-10

1.000E-10
1.000E~10
1.000E~10

1.000E-10

1.0GCE~-10
1.000E-10
1.000E~10
1.000E-10

1.000E-10

1.000E+00

1.000E+00

1.000E+0CC

1.GOCE+00

1.000E+00
3

2.500E+01

[A]

.S00E+G1

N

.D00E+01

2.500E+01

2.500E+01

3

1.000E-10

1.000E~-10

1.000E-10

1.000E-10

27

1.000E~10

1.000E-10

1.000E~10

1.000E~10

5

1.0G0E~10

1.000E-10

1.0C00E-10

1.000E~10

1.00CE-10

1.000E+00

1.000E+00

1.000E+00

1.000E+00

1.000E+0CO

2.500E+01

2.500E+01

2.500E+01

2.500E+01

2.500E+01

5

1.000E-10

1.000E-10

1.000E-10

1.000E-10

1

.000E-10

.000E~10

.O000E-10

.C000E-10

7

. CG00E-10

LO000E-10

.O00E~-10

.000E-10

.000E-10

.000E+GO

.000E+00

.000E+00

.000E+0Q0

.000E+COC

»S00E+01L

.H500E+01

.200E+01

.500E+01

.S00E+01

7

.0OCCE-10

.000E-10
.C00E~-10

.C00E-10



Capitulo 5 Estrutura da “cfd” - reatores de polimerizacdo

IY= 2 1.000E-10
1.000E-10

1= 1

FIELD VALUES OF PRPS
I¥y=" 10 6.700E+01
6.700E+01

I¥Y= 8 6.700E+01
6.700E+01

IY= 6 6.700E+01
©6.700E+01

Iy= 4 6.700E+01
6.700E+01

Y= 2 6.700E+01
6.700E+01

IX== 1

1.000E-10
3

6. 700E+01
6.700E+01

6.700E+01
6. 700E+01

6.700E+01

3

1.000E-10

5

6.700E+01

6.700E+01

6.700E+01L

6.700E+01

029

.700E+GL

5

1.00CE-10
7
6.700E+01
6.700E+01
6.700E+01
6.700E+01
6.700E+01

4

9

LR A S SRS RS EER AR EEEEEEEEREREERERESEEEEEEEEEEREEERE R

TIME STP=

1

1 SWEEP NO=

125 ZSLAB NG=

5 ITERN NO=

SR A SRS RS EEEEEEEEERERREEEELEESEEEREREEEEEEEEEEEREERE SRS S S

TIME STpP=

1

FLOW FIELD AT ITHYD=

1 SWEEP NO=

FIELD VALUES OF Pi

I¥Y=" 190 1.871E~G7
1.001E+03

IY= 8 4&,707E-08
1.001E+03

IY= 6 4,376E~-08
1.001E+03

IY= 4 2.926E-08
1.001E+03

IYe 2 1.983E-08
1.001E+03

IX= 1

FIELD VALUES OF Ul
IYy= 10 2.482E-05
4,4C6E-07

I¥= 8 2.503E-05
5.478E-07

1Y= 4] 2.221E-03%
6.981E~-07

IY= 4 -6,667E~07
9.014E-07

IV= 2 -5.224E-05
1.128E-06

IX= 1

FIELD VALUES QOF V1

IV= ] 4,.927E-01
9.407E~08

IY= 7 6.072E-01
4,056E-07

1, Iz=
1.001E+03
1.001E+03
1.001E+03
1.001E+03
1.001E+03
3

1.086E~05
1.324E-05
1.616E-05
1.994E-05

2.618E-05

3

~1.492E-06

~-5.753E-06

&8

2,

125 ZSLAB NO=

Z2 ITERN NO=

ISWEEP= 125, ISTEP=
1.001E+03 1.C001E+03
1.001E+03 1.001E+03
1.001E+03 1.001E+03
1.001E+03 1.001E+03
1.001E+03 1.001E+03

5 7
4.297E-0C6 1.668E-06
5.328E-06 2.071E-06
6.740E-06 2.626E~-06
8.519E-06 3.328E-06
7.089E-06 3.310E-06

5 7

-4 ,472E-07 ~1.875E-07
-1.919E-06 -8,075E-07



Capitulo 5

Estrutura da “cfd” - reatores de polimerizacdo

IY= 5 7.860E-01
1.069E-06
Y= 3 9.524E-01
2.843E-0¢6
IY= 1 9.960E-01
1.204E-05
TX= 1
FIELD VALUES QOF W1
Y= 10 3.467E-11
1.091E-G8
IYa= 8 .00CE+00
8.272E-10
Iy= 6 -4.94¢E-11
2,096E-10
IY= 4 -5.660E-11
4,343E-09
Y= 2 1.930E-11
2.262E-08
IX= 1
FIELD VALUES OF BLOK
IY= 10 1.000E+00
1.00CE+00
IY= 8 1.000E+00
1.000E+00
I¥= 6 1.00CE+0Q0
1.000E+00
IY= 4 1.000E+00
1.000E+00
IYe= i 1.000E+00
1.000E+00
I¥e= 1
FIELD VALUES OF TEMI1
IYy= 10 2.5153E+01
2.500E+01
IvY= 3 2.518E+01
2.500E+01
Y= 6 2.522E+01
2.500E+01
IY= 4 2.525E+01
2.502E+01
IY= 2 2.529E+01
2.504E+01
IX= 1
FIELD VALUES OF DENI1
IY= 10 1.001E+03
1,001E+03
IY= 8 1.001E+03
1.C0C1E+03
Iy= ¢ 1.001E+03
1.001E+03
IY= 4 1.001E+03
1.001E+03
I¥Y= 2 1.001E+03
1.001E+03
IX= 1

1.312E-05

-2.732E-05

-1.¢73E-04

~1.523E~09

2.568E-09
1.368E-08
3.303E-08
9.89¢E-08
3
1.000E+D0
1.000E+00
1.000E+00
1.000E+00
1.000E+GO
3

2.500E+01

N

.500E+01
2.201E+01
2.503E+01
2.505E+01
3
1.001E+03
1.001E+03
1.001E+03
1.001E+03

1.001E+0C3

£9

~-5.019E~C¢6

-1.326E-05

-5,703E-05
5

-2.532ZE-09

-1.677E-09

1.590E-09

1.363E-08

6.505E-08

1.000E+00

1.000E+0C

1.000E+00

1.000E+00

1.000E+0C

5

]

.500E+01

o

.500E+01
2.500E+01
2.,501E+01%
2.503E+01
5
1.001E+03

1.001E+03

1.001E+03
1.001E+03
1.001E+03

5

~2.127E-06
~5.635E-00

~2.263E~05

-1.507E-09
-1.058E-09
6.034E-10
7.241E-G9

3.633E-08

1.000E+00

1.000E+Q0

1.000E+00

1.000E+CC

1.000E+0G0
7

2.500E+CL

N

.500E+01
2.%200E+01
2.501E+01
Z2.505E+01
7
1.001E+03
1.001E+03
1.001E+03
1.001E+03
1.001E+03

7



Capitulo 5 Estrutura da “cfd” - reatores de polimerizacio

FIELD VALUES CEF PRPS

IY=" 10 6.700E+01 6.700E+01 6.700E+01 6.700E+01
6.700E4+01

1¥Y= g8 6.700E+01 6, 700E+01 6. 700E+01 6.700E+01
6.700E+01

TYe o 6. 700E+01 6.700E+01 6. 700E+01 6. 700E+01
6.700E+01

TY= 4 6.700E+01 6, 700E+01 6.700E+01 6.700E+01L
6.700E+01

IY= 2 6. 700E+01 6.700E+01 6.700E+01 6. 700E+01
6. 700E+01

IX= 1 3 5 7 9
ko ko ko ok d e ek kK Kk ke ok ok ko ok ok ok ko kK K ok K ok ok ok Kk ok ok Kok ok ok R Kk ok K ok R ok ko
TIME STP= 1 SWEEP NO= 125 ZSLAB NO= 4 TITERN NO=
1

FLOW FIELD AT ITHYD= 1, Iz= 4, ISWEEP= 125, ISTEP= 1
FIELD VALUES CF Pl

Iy= 10 1.871E~07 1.001E+03 1.C01E+03 1.001E+03
1.001E+C3

IY= 8 4.707E-08 1.001E+03 1.001E+G3 1.001E+C3
1.001E+03

IY= 6 4,376E-08 1.001E+03 1.001E+03 1.001E+03
1.001E+03

IY= 4 2.926E-08 1.C01E+03 1.001E+03 1.001E+03
1.0C1E+03

IY= 2 1.983E-08 1.001E+03 1.001E+03 1.001E+03
1.001E+03

IX= 1 3 5 7

FIELD VALUES OF Ul

IY= 10 2.47%E-05 1.086E-05 4,298E-06 1.668E-06
4.407E~-07

I¥Y= 8 2.498E-05 1.324E-05 5.329E-06 2.071E~06
5.478E~-07

IY= 6 2.209E-05 1.615E~-05 6.740E-06 2.625E-06
6.879E-07

IY= 4 ~9.534E-0G7 1.9293E-05 8.515E-06 3.326E-06
9.,009E~-07

IY= 2 -5.265E-05 2.615E-05 7.056E-06 3.293E-06
1.123E~06

IX= 1 3 5 7

FIELD VALUES OF V1

IY= 9 4,927E-01 -1.495E~-06 -4.478E-07 -1.877E-07
9.424E-08

Iy= 1 6.072E-01 -5.764E-06 ~1.922E-06 -8.088E~07
4.,065E-07

I¥Y= 5 7.860E-01 ~-1.314E-05 -5.029E-06 -2.132E-0¢
1.073E-06

IY= 3 9.524E-01 =2,786E-05 ~-1.330E-05 ~-5,656E-06
2.857E~0¢6

IY= 1 9.960E~01 -1.677E~04 ~5,721E-05 -2.273E-05
1.211E-05

T = b 3 =Y i



Capitulo 5 Estrutura da “¢fd” ~ reatores de polimerizacdo

FIELD VALUES OF W1

I¥y= 10 5.787E-11
2.216E-09

Y= 8 4.650E-11
2.465E~09

I¥y= o 2.663E-11
2.884E-09

IY= 4 .00CE+00D
3.142E-09

IY= 2 .CO0E+CO
2.142E-09

IX= 1

FIELD VALUES OF BLOK
IY= 10 1.000E+00
1.000E+0GCG

IYe 8 1.000E+00
1.000E+00

IY= o) 1.000E+00
1.0C00E+00

1YY= 4 1.000E+00
1.000E+0GC

I1y= 2 1.000E+G0
1.0CCE+00

IX= 1

FIELD VALUES OF TEMI1
I¥= 10 2.515E+01
2.500E+01

IY= 8 2.518E+01
2.500E+01
IY= 6 2.522E+01
2.500E+01
IYy= 4 2.525E+01
2.502E+01
I1¥= 2 2.5298+01
2.504F+01
IX= 1

FIELD VALUES OF DENI]
Iy= 10 1.001E+03
1.0018+03

IYe g 1.001E+03
1.001E+03
Iy= 6 1.001E+03
1.001E+03

IY= 4 1.0018+03
1.001E+03
IY= 2 1.001E+03
1.001E+03

iX= 1
FIELD VALUES OF PRPS
Iy= 10 6.700E+01
6.700E+01
IY= 8 6.700E+01
6.700E+01
IY= 6 6.700E+01

A~ "TO0OFR4+01

-1.658E-08
-1.587E-08
-1.383E-08
LATTE-09
7.150E~10

3

1.000E+00

1.000E+00

1.000E+00

1.000E+C0O

1.000E+00

3

N

.500E+01

2.500E+01

2.501E+01

3]

.503E+01
2.505E+01
3
1,001E+03
1.001E+03
1.001E+03
1.001E+03

1.001E+03

6.700E+01

6.700E+01

6.700E+01

-5.914E~09
-6.249E-09
-6.590E-09
~5.648E-09
-7, 443E-10
5
1.00CE+00
1.000E+00
1.000E+00
1.00CE+CO
1.000E+00
5
2.500E+01
2.500E+01
2.500E+01
2.501E+01
2.503E+01
5
1.001E+03
1.001E+03
1.001E+03
1.001E+03
1.001E+03

5

6.700E+01

6.700E+01

6.700E+0C1

-3.134E-09
~3.397E-09
~-3.862E-09
-3.826E-09
-1.481lE-09
7
1.000E4+00
1.000E+00
1.000E+00
1.G00E+00

1.000E+GC

2.500E+01
2.500E+01
2.500E+01
2.501E+01

2.505E+01

1.001E+03
1.001E+03
1.001E+03
1.001E+03
1.001E+03

7

6.700E+01
6.700E+01

6.700E+01



Capitulo 5 Estrutura da “cfd” - reatores de polimerizacéo

Iy= 4
6. 700E+01
Y= 2
6.700E+01

IX=

6.700E+01

6.700E401

1

6.700E+01

6.700E+01

3

6.700E+01

6.700E+01

5

6.700E+01

6.700E+01

5

9

d ok ok ok ok ok sk kg gk ok ok ok ok ok ke ok ke ke ok ke ok ke e e e ok ok ke e de ke e e e ek ok e e ke ek ok R ok ok ok ok Rk ok ke ok &

TIME S5TP=

1

1 SWEEF NO=

125 ZSLAB NO=

5 ITERN NO=

Kok ok oAk ok ke ok deok ok ok ok ok ke ko R ok ok ok ok ok ok ok ok ok ke ke e sk ok ok kR ok sk ok ok ok ke kR e bk ke ok ok ke ok ke ke e

TIME S5TP=

1

FLOW FIELD AT ITHYD=

1 SWEEP NC=

FIELD VALUES OF P1

IY="10 1.871E-07
1.001E+03
IY= g8 4.707E~08
1.001E+03
Iy= 6 4.376E-08
1.001E+03
IY= 4 2.926E-08
1.001E+03
IY= 2 1.983E-08
1.001E+03
IX= 1
FIELD VALUES OF Ul
I¥Y= 10 2.481E-05
4.408E~07
I¥Y= g 2.501E-05
5.479E-07
IY= 6 2.213E-05
6.981E-07
IY== 4 -9,055E-07
9.012E-07
I¥= 2 =5.258E-05
1.123E-06
IX= 1
FIELD VALUES OF V1
IY= 9 4,927E~01
9.385E~08
Iy= 7 6.072E-0L
4 ,055E-07
TYe 5 7.860E-01
1.071E-06
IY= 3 9.524E~01
2.853E-06
IY= 1 9.960E-01
1.210E-05
IX= 1

FIELD VALUES OF W1

1, IZ=
1.001E+03
1.001E+03
1.001E+03
1.001E+03
1.001E+03

3
1.086E~05
1.325E-05
1.616E-05
1.994E~05
2.616E-05

3

~-1.495E~06
-5.763E-06
-1.314E-05
-2.786E~05
~-1.676E~04

3

6

125 ZSLAB NO=

& ITERN NO=

ISWEEP= 125, I1ISTEP=
1.001E+03 1.001E+03
1.001E+03 1.001E+03
1.001E+03 1.001E+03
1.001E+03 1.001E+03
1.CG01E+G3 1.001E+03

5 7
4.299%E-C6 1.669E~06
5.330E-06 2.07ZE-06
6.742E-06 2.626E-06
8.519E-06 3.328E-06
7.065E-06 3.296E~06

5 7

-4, 472E-07 ~1.874E-07
-1.920E~-06 =~8.076E-07
~5.026E-C6 -2.129E-06
~1,329E~05 ~5,650E-06
~5.718E-05 ~-2.271E-05
5 7

1



Capitule 5

Estrutura da “cfd” - reatores de polimerizacio

I¥y= 10 2.213E-11 -3,158E-08
2.846E~09
ING 8 8.352E~11 -3.5B8B5E-08
3.806E-09
IY= 6 8.178E-11 -4.593F-08
6.347E-09
IY= 4 4.576E~11 -6.208E-08
1.298E-08
IY= Z —1.546E~-11 -1.064E~07
3.227E-08
IX= 1 3
FIELD VALUES OF BLOK
IW= 10 1.000E+00 1.000E+00
1.000E+00
IY= 8 1.000E+00 1.000E+00
L.000E+00
IY= 3 1.0C0E+00 1.000E+GCQO
1.000E+00
TY= 4 1.000E+00 1.000E+00
1.000E+00
IYe z2 1.0C0E+0Q0 1.000E400
1.00CE+0Q0Q
Ix= 1 3
FIELD VALUES OF TEMI1
IT¥e 10 Z2.515E4+01 Z2.500E+01
2.500E+01
IY= 8 2.518E+01 2.500E+0]
2.500E+01
I¥v= 6 2.522E+401 2.501E+01
2.500E+01
IV= 4 2.525E+01 2.503E+01
2.502E+01
IV= 2 2.529E+01 2.505E+01
2.504E+01
IX= 1 3
FIELD VALUES OF DENI
IY= 10 1.001E+03 1.001E+03
1.001E+03
IY= 8 1.001E+03 1.0018+03
1.001E+03
IYe= 6 1.001E+03 1.001E+03
1.001E+03
Iy= 4 1.001E+03 1.001E+03
1.001E+03

IY= 2 1.001E+903 1.001E+03
1.0C01E+03

IX= 1 3

FIELD VALUES OF PRPS

IY= 10 6.700E+01  6.700E+01
6.700E+01

IY= 8  6.700E+01  6.700E+01
6.700E+01

IY= 6  6.700E+01  6.700E+01
6.700E+01

93

-8.233E-09

-1.034E-08

-1.6050E-08

-2.290E-08

-6.963E-08

1.000E+00
1.000E+00
1.000E+00
1.000E+00
1.000E+00
5
2.500E+01
2.500E+01
2.500E+01
2.501E+01
2.503E+01
5
1.001E+03
1.001E+03
1.001E+03
1.001E+03
1.001E+03
5
6.700E+01
6.700E+01

6.700E+01

-4.,127E-09
-5.417E-09
-3.924E-09
-1.780E-08
~4.,391E~08
7
1.000E+00
1.000E+0C0
1.000E+00
1.900E+00

1.0CCE+0O

2.500E+01
2.500E+01
2.500E+01
2.501E+01

2.505E+01

1.001E+03
1.001E+03
1.001E+03
1.001E+03
1.001E+03
7
6.700E+01
€.700E+01

6.700E+C1L



Caplitulo 5 Estrutura da “cfd” - reatores de polimerizacdo

IY= 4 6. 700E+01 6.700E+01 6., 700E+01 6.700E+01
6.700E+01
IY= 2 6, 700E+01 6. 700E+01 6, 700E+01 6,700E+01
6. 7T00E+01
I¥= 1 3 5 7 9
J ke Fe Feododk s ke de gk ek ok ke ke sk ok vk ok e gk ok ok e ok Ak ok e o g v g e e sk ke ke vk ok ke ke ke e vk o s ok b e ok R ok vk o ke
TIME STP= 1 SWEEP NO= 125 ZSLAB NO= 8 ITERN NO=
1
FLOW FIELD AT ITHYD= 1, Iz= 8, ISWEEP= 125, ISTEP= 1
FIELD VALUES OF P1
I¥Y= 10 1.871E-C7 1.001E+03 1.001E+03 1.0C1E+(Q3
1.001E+03
Iy e B 4,.707E-08 1.001E+03 1.001E+03 1.001E+03
1.001E+03
e 6 4.376E~-08 1.C01E+C3 1.001E+03 1.001E4+03
1.001E+03
IY= 4 2.926E-08 1.001E+03 1.001E+03 1,001E+03
1.0C1E+Q3
I¥= 2 1.983E-08 1.001E+03 1.001E+03 1.001E+03
1.001E+03
p.c 1 3 5 7 9
FIELD VALUES OF Ul
Iv= 10 2.489E~05 1.087E-05 4.300E~-06 1.669E-06
4,408E-07
IY= 8 2.511E~G5 1.326E~05 5.332E-06 2.072E-06
5.481E~C7
IY= 6 2.228E~05 1.618E-05 6.745E~06 2,627E-06
6.984E-07
IY= 4 -6,142E-07 1.997E~05 8.529E~-06 3.332E~-06
8,024E~CG7
IYe 2 =5.220E-05 2.621E~-05 7.107E~06 3.315E-06
1.128E~0%
IX= 1 3 5 7 9
FIELD VALUES OF V1
IYe 9 4.927E-01 ~1.491E-06 -4,.456E~07 ~1.863E-07 -
$.329E~08
IY= 7 6.072E-01 -5,750E-06 ~1.914E-06 -8.039E-07 -
4,029E~07
IY= 5 7.860E~01 ~-1.312E-05 -5,010E-06 ~2.120E-086 -
1.064E~06
I¥= 3 9.524E-01 -2.781E-05 -1.325E-05 ~5,623E-06 =~
2.832E-06
Iy= 1 9,960E~01 -~1.672E-04 -5,7C2E-05 ~-2.261E-05 -
1.202E-05
IX= 1 3 5 7 9
FIELD VALUES OF W1
IY= 10 1.083E-10 -2.750E-G8 -5.95%9E-09 =-2,78BE-09 -
1.811E~09
1YY= 8 1.189FE-10 -3.2B8%9E-08 -8.146E-09 ~4_135E-09
2.803E-09
IY= & 1.263E-10 =-4.560E-08 ~1.44€6E-08 -7,832E-09
5.467E~09

94



Capitulce 5 Estrutura da “cfd” - reatores de polimerizacéo

IY= 4 7.841E-11 -6.613E-08
1.269E-08

IY== 2 ~1.913E-11 -1.288E-07
3.632E-08

IX= i 3

FIELD VALUES OF BLOK

IY= 10 1.C00E+00 1.000E+090
1.000E+00

ITY= g 1.000E+00 1.000E+00
1.000E+QO

Iy= 5 1.000E+00 1.000E+0C
1.000E+00

IY= 4 1.00CE+QQC 1.000E+00
1.000E+00

I¥= 2 1.000E+00D 1.0C00E+Q0
1.000E+0C

iD.C 1 3

FIELD VALUES OF TEM1

IY= 10 2.515E+01
2.500E+01

IV= 8 2.518E+01L 2.500E+01
2.500E+01

Iy= 6 2.522E+01 2.501E+01
2.500E+01

1Y= 4 2.525E+01 2.503E+01
2.502E+01

IY= 2 2.529E4+01 2.505E+G1
2.504E+01

IX= 1 3

FIELD VALUES OF DEN1

I¥Y= 10 1.001E+03 1.001E+03
1.001E+03

TY= 38 1.001E+03 1.001E+03
1.001E+03

1Y= 6 1.001E+03 1,001E+03
1.001E+0C3

2]

.500E+01L

Iy= 4  1.001E+03  1.001E+03
1.001E+03

I¥Y= 2  1.001E+03  1.001E+03
1.001E+03

IX= 1 3

FIELD VALUES OF PRPS

Iy= 10 6.700E+01  6.700E+01
6.700E+01

I¥Y= 8  6.700E+01  6.700E+01
6.700E+01

IY= 6  6.700E+01  6.700E+01
6.700E+01

Iy=" 4 6.700E+01  ©.700E+01
6.700E+01

Iy= 2 6.700E+01  6.700E+01
6.700E+01

TXe== 1 3

-3.089E~08
-8.504E~-08
5
1.000E+00C
1.000E+00
1.000E+0Q0
1.000E+00

1.0C0E+0G

2.500E+01
2.500E+01
2.500E+01
2.501E+01
2.503E+01
5
1.001LE+G3
1.001E+03
1.C01E+03
1.001E+03
1.001E+03
5
6.700E+01
6.700E+01
€. 700E+01
6.700E+01
6.700E+01

5

~1.807E-08
-5.165E~-08
7
1.000E+00
1.000E+00
1.00CE+00
1.000E+00

1.000E+00

Z2.500E+01
2.5C00E+01
2.500E+01
2.501E+01

2.505E+01

1.001E+03
1.001E+03
1.001E+03
1.C01E+03
1.001E+03
7
6.700E+01
6.700E+01
6.700E+01
6.700E+01
6.700E+01

7

9

dede g ok vk ok koY ke ok K ek ke ke ok ke ke sk ok e g e e dok e ok ok ek sk vk ke Je de e ke ok e ke e e e e ek ke k ok ke ke ok
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TIME STP=

1

FLOW FIRLD AT ITHYD=

1 SWEEP

FIELD VALUES OF F1

Iy= 10 1.871E-07
1.001E+03
IY= g8 4.707E-08
1.001E+03
IY= & 4,376E-08
1.001E4+03
IY= 4 2.926E-08
1.001E+Q3
IY= 2 1.983E-08
1.0C1E+03
IX= 1
FIELD VALUES OF Ul
I¥Y= 10 2.504E-05
4,408E-07
IY= S 2.531E-05
5.481E~07
IY= 6 2.252E-05
6.9858-07
IY= 4 -2.266E-07
8.028E~07
IY= 2 -5.171E-05
1.130E-06
IX= 1
FIELD VALUES OF V1
ITYe= 9 4,927E-01
9.317E-08
IY= 7 6.072E~01
4,.019E-G7
IY= 5 7.860E-01
1.060E-08
IY= 3 §5.524E~01
2.819E-06
TYe 1 9.960E~01
1.1958~05
IX= 1

FIELD VALUES OF W1

FIELD VALUES OF BLOK

I¥Y= 10
1.000E+00
Y= 8
1.000E+00
IY= 5]
1.000E+00
IY= 4
1.C00E+0GO
I¥= 2
1.000E+00

IX=

FTELD VALUES OF TEM1

1.000E+00
1.000E+00
1.C00E+0Q

1.00CE+GO

1.000E+00

1

NQO=

1, IZ=
1.001E+03
1.001E+03
1.001E+03
1.0018+03
1.001E+03

3
1.088E-05
1.327E-05
1.620E-05
1.990E-05

2.625E-05

~1.487E-06

-5.73%E-06

~-1.310E-05

-2.71TT8E-05

~1.668E-04

1.000E+00

1.000E+00

1.000E+00

1.000E+00

1.0GO0E+QO

3

10,

125 ZSLAB NO=

10 ITERN NO=

ISWEEP= 125, ISTEP=
1.001E+03  1.C01E+03
1.001E+03  1.001E+03
1.001E403  1.001E+03
1.001E+03  1.001E+03
1.001E+03  1.001E+03

5 7
4.301E-06  1.669E-06
5.333E-06  2.072E-06
6.748E-06  2.628E-06
§.536E-06  3.334E-06
7.146E-06  3,330E-06

5 7

~4.448E-07 ~-1.862E-07
~1.910E~06 ~8.021E-07
~4.998E-06 -2.113E-06

-1.321E-05 -5.603E-06

~5.684E-05 ~2.251E~05

5 7
1.000E+0C  1.000E+00
1.000E+00  1.000E+00
1.000E+00  1.000E+00
1.000E+00  1.000E+00
1.000E+00  1.000E+00

5 7

1
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- reatores de polimerizacéo

IY= 10 2.515E+01 2.500E+01 2.500E+01 2.500E+01
2.500E+01
Y= g Z2.518E+01 2.500E+01 2.500E+01 2.500E+01
2.500E+01
Iy= 6 2.522E+01 2.501E+01 2.500E+01 2.500E+01
2.500E+01
IYy= 4 2.525E+01 2.503E+01 2.501E+01 2.501E+01
2.502E+01
IY= 2 2.529E+01 2.508E+01 2.503E+01 2.505E+01
2.504E+01
IX= 1 3 5 7
FIELD VALUES CF DEN]
Ivy= 10 1.001E+03 1.001E+03 1.001E+03 1.001E+03
1.001E+03
IY= 8 1.001E+03 1.001E+03 1.001E+03 1.001E+03
1.001E+03
IY= 6 1.001E+03 1.001E+03 1.001E+C3 1.001E+03
1.001E+03
IY= 4 1.001E+03 1.001E+03 1.001E+03 1.C001E+C3
1.001E+C3
Iy= 2 1.001E+03 1.001E+03 1.001E+03 1.001E+03
1.001E+03
IX= 1 3 5 7
FIELD VALUES OF PRPS
I¥v= 10 6.700E+C1 6.700E+01 6.700E+01 6.700E+01
6.700E+01
Iy= 8 6.700E+01 6.70CE+01 6.700E+01 6.700E+01
6.700E+01
IY= 6 6.700E+01 6.700E+01 6.700E+01 6&.700E+01
6.700E+01
IY= 4 6.700E+01 6.700E+01 6.700E+01 6.700E+01
6.700E+01
IY= 2 6.700E+01 6.700E+01 6.700E+01 6.700E+01
6.700E+01
IX= 1 3 5 7 9
vk g v gk A e sk e sk de e ke ok ok ok Kk ok ok ek ke ok ok kR de e ke ke ke ek ok ke e kR ko sk vk ke kR ok ko kR ok ok ok ok
TIME STP= 1 SWEEP NG= 125 ZSLAB NO= 1 ITERN NO=
1
Whole-field residual sum(s) before solution
Resref values determined by EARTH
resfac = 1.000E~-03
variable resref (res sum)/resret
P1 7.217E-02 5,580E-01
Ul 3.362E-02 1.504E+01
vl 4,930E~02 7.732E+04
Wil 1.405E-09 1.030E+06
TEM1 7.815E+03 1.021E+00
Net source of Ul at patch named: FREESAZ = 1.121E+04
Net source of Ul at patch named: QUTAZ =~1,56¢0E-01
Net source of V1 at patch named: FREESAZ = 1,092E+04
Net source of V1 at patch named: OCUTAZ =-7,255E+03
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5 Estrutura da “cfd” - reatores de polimerizacdo

Net source of V1 at patch
Net source of W1 at patch
Net source of Wl at patch
Net source of W1 at patch
Net source of R1 at patch
Net source of R1 at patch
Net source c¢f TEM1 at patch
Net source of TEMl at patch
Net scurce of TEM1 at patch

named: WALLZ =8, B02E~-02
named: FREESAZ .0CO0E+GO
named: CUTAZ =—4 ,682E-07
named: WALLZ =g, 754E-13
named: FREESAZ = 1.121E+04
named: OUTAZ =-1.121E+04
named: FREESRZ = 3.638E+09
named: OUTAZ =-3, 640E+09
named: WALLZ = 2.184E+06

khkkhdhkhkdhdhdhkhkbkrdkhkdkhbkdrrrdbdhhdhdFrrhbrdrhdhhdbdhrddrdrdhrhhhhdhhdddrx

spot values vs sweep or iteration number
TXMON= H

Tabulation of abscissa and ordinates...

IYMON=

5 I ZMON==

ISWP Pl Ul Vi
1 1.000E-10 B8,258E-04 6.680E-04
7 1.385E+03 -2,302E-04 -9.629E-05
13 B8.166E+02 -2.372E-05 -2.035E-05
19 1.083E+03 1.015E-04 2.001E-C5
25 9.655E+02 -5,783E-05 -3.311E-05
31 1.015E+03 ©5.854E~05 7.418E-06
37 9.955E+02 ~1.411E-05 -1.706E-05
43 1.002E+03 2.542E-05 -2.812E-06
49 1.000E+03 4.080E-06 -9.745E-06
55 1.001E+03 1.386E~-05 -5.830E-C6
61 1.001E+03 8.669E-06 -7.304E-00
67 1.000E+03 1.043E-05 -6.323E-0¢6
73 1.001E+03 9.204E-06 —6.420E-06
79 1.001E+03 9.206E-06 -6.098BE-06
85 1.001E+03 8.862E-06 ~5.959E-06
91 1.001E+03 B8.654E-06 -5.776E-06
97 1.001E+03 8.424E-06 -5.0623E-06
103 1.001E+03 B8.219E-06 -5.479E-C6
109 1.001E+03 8.036E-06 -5.343E-06
115 1.001E+03 7.864E-06 ~5.219E-06
121 1.001E+03 7.709E-06 ~5.102E-06
VARIABLE Pl Ui
TEM1
MINVAL=
2.,500E+01
MAXVAL= 1,385E+03 8,258E~04
2.501E+01
CELLAV= 9.6502E+02 3.804E-0>
2.500E+01
1.00 V, . W.+..T.+.. T+, bt oa ot
. T T T TT TT
.90 + W WW WW WW
. W
.80 + P
T P

6.680E-04

TEMI

5 TIMESTEP=
W1

-1.668E~05 2.500E+01
1.643E~-06 2.501E+01
2.427E-07 2.500E+01
~6.980E~07 2.501E+01
4.979E-07 2.501E+01
-3.803E-07 2.501E+01
1.642E-07 2.501E+01
-1.357E~07 2.5301E+01
2.306E-08 2.5CCE+01
-5.232E-08 Z2.500E+0L
~-1.478E-08 2.500E+01
-2.933E-08 2.500E+01
-2.127E-08 2.500E+01
-2.272E-08 2.500E+01
-2.064E~-08 2.500E+01
~1.990E-08 2.500E+01
-1.889E-08 2.500E+01
-1.791E-08 2.500E+C1L
-1.704E-08 2.500E+01
-1.620E-08 2.500E+01
~1.544E-08 2.500E+01
V1 Wl

et ataa,

1.000E-10 ~2.302E-04 -9.629E-05 -1.668E-05
1.643E-06
2.122E-05 -7 ,425E~07
N PEPE

T .
wT TT TT TT TT

.,1_
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At

.60

.50

.40

.30

.20

.10

.00

+
T
0

AT S
1

the abscissa 1is

98]

L4
ISWP.

.5

sl

SR
.6

J

-

R
L

.t
.8

ot
.9

_§_

4

JU o uUu vy uuy

+

vvy VvV VV VYV

—
1.0

min= 1.00E+00 max= 1.21E+02

kdd ok ok kkkkr AKX I Tk Ak rdh kb ok rdhkdkkdh ok hdkhhkhkddhdkdok ddd ko dokdokkkk

Kk hkkkkkhkdkdhkhhkkhhkdhbhwddkddhdhdddhhhkdhkhddkddhdkkddkh ok dddoddkh ¥k dhokdkow
residuals vs sweep or iteration number

Tabulation of abscissa and ordinates...

ISW

P Pl Ul V1 Wl TEM1
1 9,561E+C2 1.C09E+12 9,077E+411 L.B59E+04 7.719E+12
7 3,697E4+0C  1.637E+05 3.26BE+05 1.116E+4+06 6.387E+00
13 3.032E+00 9_.481E+04 3.648E+05 1.350E+0C6 5.326E+C0
19 2.5108+00 3.531E+04 3.024E+05 1.761E+06 4.555E+00
25 1.976E+00 1.306E+04 2.,760E+05 3.778E+06 4.030E+00
31 L.772E+00  3.996E+03 2.486E+05 2.427E+06 3,582E+00
37 1.,494E+00 7,00BE402 2.254E+05 5.340E+05 3.221E+00
43 1.3B1E+00 1.478E+02 2Z2.070E+05 Z2.167E+C5 2.5924E+00
49 1.203E+00 3.623E+02 1.901E+05 5.064E+05 2.669E+00Q
55 1,102F+00 2.306E+02 1.755E+05 6&.219E+05 2,438E+00
61 1.010E+00 1.924E+02 1.620E+05 7.177E+05 Z2.233E+00
67 9.356E-~01 6.966E+01 1.501E+05 7.842E+05 2,0%4E4+00
73 8.709E-01 7.274E+0C1 1.392E+05 8.634E+05 1.893E+00
79 §.157E-01 2.024¥+01 1.2%4FE+05 9.291E+05 1.748E+0O
85 T7.672E-01 3.369E+01 1.205E+05 9.956E+05 1.623E+00
891 7.247E-01 1.884E+01 1.124E+05 1.116E406 1.522E+090
37 6,870E~01 Z.265E+01 1,.050E+05 1.071E+06 1.428E+00
103 &.536E~01 1.868E+01 ©9,8148+04 9.181E+05 1.286E+00
109 6.237E-01 1.830E+01 9.186E+04 1.130E+06 1.223E+00
115 5.969E-01 1.675E+01 8.606E+04 7.970E+05 1.155E+00
121 5.7288-01 1.573E+01 B8.069%9E+04 1.088E+0c 1.069E+00
VARIARLE Pl Ul V1 Wl
TEM1
MINVAL= -5,5738-01 2.755E+00 1.130E+01 1.093E+01
6.697E-02
MAXVAL= 6.863E+00 2.764E+01 2.753E+01 1.514E+01
2.967E+01
1.00 T, Weoo oot oo+, B R ST R R o
a0 4+ W +
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.80 + W +
. W .

IO+ W W W W W W
. W W W W Wo.

.60 + W +
. W W .

LO0 o+ W +

LA40 + W +
., Ju .

.30+ 7 +
. P 9

.20 + B P U +
. P P U U .

10+ VYV Y JgP UZU +
. TT T°T TT TT TV VV Vg P

.00 W. + R B R LIT..TLT. LITL..T.T.. T T, T. T
0 1 .2 .3 L4 .5 .5 T .8 .2 1.9

the abscissa is ISWP. min= 1.00E+00 max= 1.21E+02

kkkkkdhkkhkdkh bk dkkdhhkdhbkhrkdkkdddkrdbhhdbhrbrhrhkdrhdhbhhbhkhkrdhhdhntk

Aok ok Kk ke ok Kk k ok ok ok ok ke ok k k& ok ok ok ok ok ok ok k kK ok ko ke ke kR ok ok ok ok R ok kR ok ko kK ok kR
SATLIT RUN NUMBER = 1 LIBRARY REF.= 0

RUN COMPLETED AT 10:15:52 CON WEDNESDAY, 18 DECEMBER 1996
MACHINE-CLOCK TIME OF RUN = 53 SECONDS.

TIME/ (VARIABLES*CELLS*TSTEPS*SWEEPS*ITS) = 8.480E-05

oo e ke ook Kk ke ke ok ke ke ke ek ke e ke g e ke ke ke Sk o ok ke ok ok ke g e e e ke ok ke ke e ok e e e e e e ke e ot ke ke ok ke ok ke ok ok

AP ~ C5 - B : Apresentacdo de algumas telas de trabalho no unix
ou o procedimente de chamada do pacote PHOENICS 2.1 da FEM

(Faculdade de Engenharia Mecénica) para a FEQ (Faculdade de
Engenharia Quimicaj.

/home/dpqg/vE/bin/xneko: [1] 4203

Command not found.

(1] Exit 1 /home/dpg/vE/bin/xneko ~geometry
165x80+460+0

louco.feq.unicamp.br - vE[1]: ypcat hosts

143,106,38.21 anjinho.feg.unicamp.br anjinho # pc sifeq
143.106.38.17 lopca.feqg.unicamp.br lopca # Rubens
143.106.38.10 magali.feqg.unicamp.br magall

143.106.38.9 papa-capin.feq.unicamp.br papa-capim
143.106.38.6 bidu. feqg.unicamp.br bidu

143.106.38.1 monica.feqg.unicamp.br monica loghost mailhost
143.106.1.23 feqg.unicamp.br feq
127.0.0.1 localhost

143.106.38.18 dtf.feqg.unicamp.br dtf

143.106,38.14 xaveco.feqg.unicamp.br xaveco # pc sifeq
143.106.38.13 dtp.feq.unicamp.br dtp

143.106.38.11 zelele. feqg.unicamp.br zelele
143.106.38.8 chico-bento.feqg.unicamp.br chico-bento
143.106.38.7 ze-vampir.feqg.unicamp.br ze-vampir
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143.106.38.5 piteco.feq.unicamp.br piteco
143.106,.38.4 penadinho. feg.unicamp.br penadinho
143.106.38.3 louco.feqg.unicamp.br louco

143.106,39.20 ipt.feqg.unicamp.br lpt # Maria Alvina
143.106.38.22 nt.feqg.unicamp.br nt # sub-rede NT - Graduacao
143.106,38.19 lopo.feg.unicamp.br lopo # Reginaldo
143.106.38.16 Imspg. feqg.unicamp.br lmspg # Milton
143.106,38.15 bla,feg.unicam.br bla # sub-rede do RBloco A
19.129 -~ 19.190

143.106.38.12 desqg. feqg.unicamp.br desqg horacioc # sub-rede
DESQ 192.1 -- 19.62

143.106.38.2 cebolinha. feg.unicamp.br cebolinha
louce.feg.unicamp.br - vi{2]: nslookup louco

Server: feq.unicamp.br

Address: 143.106.38.1

Name: louco. feq.unicamp.br
Address: 143.106.38.3

louco.feg.unicamp.br - vf[3]: xhost +

all hosts being allowed (access control disabled)
louco.feq.unicamp.br - vE[4]: telnet 143.106.9.72
Trying 143.106.9.72 ...

Connected to 143.106.9.72.

Escape character is ""17%.

HP-UX nccl701l A.09.01 A 9000/735 (ttys3)

login: atlantic
Password:
Please wait...checking for disk quotas

{c}Copyright 1983-1992 Hewlett-Packard Co., All Rights
Reserved.

{c)Copyright 1979, 19880, 1983, 1985-1990 The Regents of the
Univ. of California

(c)Ceopyright 1980, 1984, 1986 Unix System Laboratories, Inc.
{c)Copyright 1986-1992 Sun Microsystems, Inc.

(c)Copyright 1985, 1986, 1988 Massachusetts Institute of
Technology

{c)Copyright 1986 Digital Egquipment Corp.

(c)Copyright 1990 Motorola, Inc.

(¢c)Copyright 1990, 1991, 1992 Cornell University
(c)Copyright 1988 Carnegie Mellon

RESTRICTED RIGHTS LEGEND
Use, duplication, or disclosure by the U.3. Government 1s
subject to
restrictions as set forth in sub-paragraph (c} (1} (ii) of the
Rights in
Technical Data and Computer Software clause in DFARS 252.227-
7013,

Hewlett-Packard Company
3000 Hanover Street
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Palo Alto, CA 924304 U.S.A.

Rights for non-DOD U.S. Government Departments and Adencies are
as set

forth in FAR 52.227-1%9(c) (1,2} .

UNICAMP
FACULDADE DE ENGENHARIA MECANICA

DEPARTAMENTO DE ENGENHARIA DE PETROLED

BENVINDO A HP S P O C K

ATENCAQC: O uso das areas e' de responsabilidade
do usuario, altere sua password periodicamente
e a mantenha de seu conhecimento exclusivo.

You have mail.

Usando HP
Disk quotas for atlantic {uid 11495):
Filesystem usage gquota limit timeleft files aquota
limit timeleft
/tmp mnt/homes/lotus

263 20000 21000 47 0
0

biff: Command not found.

atlantic.nccl701l{1l}:setenv DISPLAY 143.106.38.3:0.0
atlantic.nccl701{2}:pcC

atlantic.ncci701{3}:atlantic.nccl701{3}:ypcat hosts
143.,106.36.133 coorde.cepetro.unicamp.br coorde
143.106.36.12% decllar.cepetro.unicamp.br dellar

143,106,21.193 F40.sifenm. fem.unicamp.br F40 £40 uxfemO1
143.106.9.89 lotus.dep.fem.unicamp.br lotus

143.106.92.€9 scott.dep.fem.unicamp.br scott scott.dep
143.106.9.¢8 uhura.dep. fem.unicamp.br uhura uvhura.dep
143,106.9.13 dep dep.fem.unicamp.br loghost

143.106.9.8 calibra calibra.fem.unicamp.br

143,106.9.4 spirit.fem.unicamp.br spirit uxfemC4
143.106.9.3 corvette, fem.unicamp.br corvette uxfem(3
143,106.1.5 cbhelix cbhbelix.unicamp.br ccsun ccsun.unicanmp.br
127.0.0.1 localhost

143,.106.9.73 columbia.dep. fem.unicamp.br columbia.dep
columbia

143.106.9.72 nccl701.dep. fem.unicamp.br ncel701l nccl701.dep
143.,106.2.70 mcceoy.dep. fem.unicamp.br mccoy mccoy.dep
143.106.2.66 jaguar Jaguar.dep.fem.unicamp.br uxfemé6

143,106.9.20 landau.fem.unicamp.br landau uxfemZ0
143,106.9.17 F1000.fem.unicamp.br F1000 uxfeml?
143.106.9.12 chaparral.fem.unicamp.br chaparral uxfemlZ2
143.106.9.11 dpm. fem.unicanp.br dpm countach uxfemll
143.106.41.2 depadilson.dep.fem.unicamp.br depadilscn
143.106.1.57 cepetro.unicamp.br cepetro

143.106,9.7 rx7.fem.unicamp.br rx7 uxfem07
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143.106.9.6 cellica.fem.unicanp.br celica uxfemi6
143.106.9.5 mustang. fem.unicamp.br mustang uxfemlS
143.106.21.154 deZ3.fem.unicamp.br deZ3

143.106.9.71 gpock.dep.fem.unicamp.br spock spock.dep
143.106.9.67 kirk.dep.fem.unicamp.br kirk uxfem3l
143.106.9.65 saab saab.dep.fem.unicamp.br uxfembbs
143.106.9.19 uxfeml8.fem.unicamp.br uxfeml?®
143.106.9.18 gcl.fem.unicamp.br gol uxfemls
143.106.9.16 fusca.fem.unicamp.br fusca uxfemlé
143.106.9.15 dodge.fem.unicamp.br dodge uxiemlb
143.106.9.14 dmc dme.fem.unicanp.br prefet uxfeml4d
142.106.1.19 fee.unicamp.br fee diamante
143.106.9.9 carrera carrera.fem.unicamp.br
143.106.9.2 diablo.fem.unicamp.br diablo uxfeml2
143.166.9.1 sifem, fem.unicamp.br sifem
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CAPITULO 6

Reatores tanques agitados utilizando
modelos bidimensionais e
tridimensionais

6.1 INTRODUGCAO

Alguns requisitos se tornam importantes para que se tenha
um reator agitade operando satisfatoriamente: distribuicéo
uniforme de temperaturaz e de concentracdc ao longo do reator.
Em sistemas poliméricos, o controle de temperatura se torna
fundamental, pcis a partir deste poderdo ser formados polimeros
com desejadas distribuigdes de seus pesos moleculares. Ou seja,
a producgdo de polimercs de alta qualidade vai depender de um
controle satisfatdério de temperatura, o que resulta em uma
distribuic&o de peso molecular estreita.

A fim de se atingirem esses objetivos, vale salientar que
uma cinética de reacdo uniforme ao longe do tanque significa
uma melhor transferéncia de calor para o sistema.

A vwvariagdo da geometria ou localizagéo de agitadores
dentro do reator se constitui numa estratégia de se analisarem
fenbmencs fluido~dinamicos, como zonas de recirculacéo,
vortices, zZonas mortas. Essas caracteristicas, quando
encontradas no sistema reacional, fornecem informag¢des de como
o fluido estd se comportande dentro do reator e gqual (quais) &
(sdo) of(s} mecanismo(s) dominante(s) de troca térmica.

No presente capitulo, o estudo da fluido-dindmica do
poliestireno e da Agua serd realizado. Sdoc utilizados modelos
bidimensiconais e tridimensionais durante as simula¢Ses. Algumas
variagdes na localizagdc do agitador , bem como em suas
dimensdes s&oc feitas. As saldas gréaficas das simulagdes atraves
do pacote c¢omputacional PHQENICE versac 2.1 mostram o
comportamento fluido-din&mico dos casos estudes propostos. Vale
a pena ressaltar gue estes fendmenos podem ser analisados
adequadamente em termos do impacto gque causam na performance
operacional do reator através das técnicas de CFD. De fato,
tanto em sistemas de polimerizagdc assim como em alguns
processos bilotecnolégicos que sofrem significantes alteracdes
de viscosidade, por exemplo, na sintese de penicilina
(Rodrigues e Maciel Filho, 1996), a utilizacdo de modelos
simplificados do ponto de vista de escoamento pode prejudicar a
tomada de decisdes tanto em projeto gquante na definigdc de
politicas operacicnais.
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Capitulo 6 Reatores tangues agitados utilizando modelos 2d & 3d

6.2 IMPELIDOR TIPO DISCO

Os impelidores tipo disco podem ser aproximados por um
modelo axissimétrico bidimensional (Nunhez, 1994). Considera-
Se, neste caso, due o escoamentce axial €& invaridvel sobre
qualquer secdo vertical e adequadamente descrito pelos trés
componentes da velocidades em qualquer ponto.

6.3 CARACTERISTICAS DAS SIMULACOES

As simulagbes no decorrer do capitulo terdo como
caracteristicas principais de andlise:

~ Dimensionalidade do caso estudo;
Rgitador tipo disco;
~ Variacgdo do didmetro do agitador;

— Variagdo da localizacdo do impelidor, em relacdo ao fundo do
tanque.

Para validar a metodologia aqui proposta sdo comparadas
graficamente as linhas de corrente obtidas neste trabalho,
tendo um disco como agitador, com os resultados de Street
(Street, 1991), (Apéndice Co, AP-C6-A3}.Notar que Street
(Street,1991) utilizou um agitadeor tipo turbina, porém, pode
ser cbservada uma similaridade nco tipo de formacdo de linhas de
corrente.De fato, pode ser vista a formacdo de vortices acima e
abalxo do impelidor (tipo disco} do presente trabalhc {(Apéndice
C6, AP-C6-Al,AP-C6-RA2).Tal configuragdo ¢é obtida quando se
aumenta a velocidade de agitacdo do sistema, bem como quando se
variam as dimensdes do reator tanqgue agitado.As Figuras AP-C6-
Al e AP-C6~-A2 vém confirmar que existe significado fisico nos
resultados simulados no presente capitulo.Descartam-se,
portanto, fendmenos fisicamente sem significado, como: passagem
irregular de fluido através do agitador tipo disco (& gue néo
existem perfuragdes em sua superficie).

O plano de observacgdo das Figuras AP-C6-Al e AP-C6-AZ2 é o©
z~y, correspondendo a uma visadoc lateral média do sistema.

Considerando-se gue todas as simulacgbes foram realizadas
em um regime de escoamento laminar, a formagdo de virtices esta
presente, porém, suUas caracteristicas ndo se assemelham acs
conhecidos vértices de Karman {Sheridan, 1996y, o gue
implicaria num regime de escoamento turbulento, diverso do que
fol proposto e realizado no presente estudo.

As caracteristicas de estabelecimento dos diversos casos
estudos aqul propostos s&oc mostradas e confirmadas pelas saidas
graficas obtidasg através do pbds-processador, Photon v. 2.0.

6.4 REATOR TANQUE AGITADO COM MODELO TRIDIMENSIONAL

A importéancia do modelo tridimensional em relacdo ao
bidimensional estd na qualidade de informacgdo adicional que se
obtém. Neste c¢aso, a variagdo de campos na diregido angular
passa a ser estudada.
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Capituleo & Reatores tanqgues agitados utilizande modelos 2d e 3d

Pode-se apresentar a equagdc do modelo tridimensional sob
varias formas de representagdo das equagdes de Navier-Stokes.
As equacdes de conservacido da massa, quantidade de movimento e
energia podem ser escritas sob a forma geral (Maliska, 1995):

——(p¢) m(pur¢) ay(pu ¢))+"a—(PUe¢)“

8x(r¢ gi) ay(rd) 2@ OZ(F¢ Zﬁ) +8°

onde t & o tempo, p densidade, ¢ campo escalar geral, re
representa o produto da difusividade pela massa especifica da
propriedade transportada em consideragdoc (para as equacgbes de

Navier-Stokes [*¥ = U, viscosidade), U., U.,, Us velocidades
radial, axial e tangencial, respectivamente, X, v, yid

coordenadas cartesianas e 8* termo fonte.

Cutra forma de representagaoc do mesmo modelo

tridimensional pode ser escrita de forma completa como (Tani,
13946) :

Dv
— =V P4+f—ge. V
Dt £o X

Vieo = Vo(x)  (x €Q=(0)). (6.2)
Pn=-pen+cHn (x eSg(t).t>0),
v=0(x eSg.t>0)

v=0 (x eQt)t>0)

Na verdade, a equaclo 6.2 representa um problema tridimensional

onde é dado um dominic inicial @ < R’ (espaco tridimensional)
Com  Xa (coordenada na direcdo vertical) sendo o componente

vertical e um campo de velocidade inicial, vy em Q, existindo
um dominio ocupado por um fluido que estid “contornado” por um
fundo fixo Sy (fundo do reator) e uma superficie livre S:(L),
com um vetor velocidade v=v(x,t) = (v, V;, Vi) € a pressao
p=p (%, L) .

Agqui tem-se que f=f(x,t) é um campo vetorial de forgas externas
e uma pressdo atmosférica P.=p.(x,t) e eles s&oc dados para x €

R’°, £ =2 0 (t & o tempo): %:%+V-Vx & uma derivada material,
5] o o, . N
V= R — ; P=P(v.p)=-pl+2vD & o tensor tenséo,

=D(v) & o tensor deformacdo de velocidade com elementos

ox, ) ox

grau 3; n na equaGdo de Se(t) é o vetor unitario da normal &

Djk-%(w§wv +~—ka (j, 1,2,3), I & a matriz identidade de
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Capitulo € Reatores tanques agitados utilizando modelos 2d e 3d

S5¢{t); v & o coeficlente constante de viscosidade (a densidade
do fluido & assumida comc sendo igual a 1Y; o© (>0) & o
coeficiente constante de tensio superficlal; g é a constante
gravitacional; H/2Z = H(x,t)/2Z é a curvatura média da superficie
livre 8p(t), assumida como negativa quando Q é convexo em una
vizinhanca de x; e="(0,0,1). Assume-se que p.=0, j& que se pode
chegar a esse caso pela substituicido de (p,f) na equacao 6.2
por (p+p., £+Vp.) .

A parte da condigdc dinémica em 8; impde-se uma condicdo
cineméatica

DF
= =0 em St (6.3)
e g(t)

se Sr(t) for representada pela eguacgidc F=F(x,t)=0.
R’ representa um espacge vetorial de ordem 3.

Portanto,o modele tridimensional se resume as equagdes de

Navier~Stokes. Adicionalmente, outras formas de representacac

das mesmas equa¢des acima podem ser encontradas em (Bird,
1960) .

6.5 TABELAS EXPLICATIVAS DAS SIMULAGOES

Tabela 6.1 - Dimensdes do reator e do impelidor

Altura do Tangue H 4,0 m
Didmetrc do tanque D 2,8 m
Alturas do Impelidor

H; H/2 2,0 m
H/3 1,33 m

Didmetros do Impelidor
Dy D/2 1,4 m
D/3 0,93 m

Didmetro do eixo do impelidor

{(“shaft”), D: D. 0,22 m

Tabela 6.2 - Tipos de casos estudos - Agitador tipo disco

Caso Estudo Tipo I II I1T1 IV

H; H/3 H/2 H/3 H/?2

Dy D/3 D/2Z D/2 D/3
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Capitulo 6 Reatores tangues agitados utilizando modelos 2d e 3d

Tabela 6.3 - Tipcs de casos estudos/simulacdes

Tipos de Casos Estudos Material Dimensao
TA H.O* o qd
IB H.0 g
IC pS** 2d
iD P3S 3d
IIA H;O 2d
IIB H:0 3d
I1C PSS 2d
11D Ps 3d
I1IIA H-0O 2d
IIIRB HzO 3d
I1IC PSS 2d
I1IID PS 3d
IVA H,O 2d
IVB H,0O 3d
Ive PS 2d
IVD PS 3d
* H.O agua 4 hidimensional
** PS poliestireno A tridimensional
# As figuras com a seguinte denominacdo: “Velocidades U, V, W,
para ¢ caso estudo tipo “ gignificam velocidade U no canto
inferior esquerdo, velocidade V no cantoc superior esquerdo e
velocidade W no canto superior direito da tela,
respectivamente.
#4#

Recurso computacional wutilizado para a obtengéo dos
presentes resuliados:

s Pacote de fluido-dinamica computacional PHOENICS v. 2.1, CHAM
- Concentration, Heat & Momentum LTDA. Copyright 1995,

¢ Estacdo de trabalho Sun Sparc 5 - Sistema operacional UNIX,
Ambiente CpenWindows versdc 3.0.

¢ Microcomputador IBM, 16 MB de memdéria RAM, 100 MHz, 1.2 GB de
disco rigido.

e Tditor de texto Microsoft Word for Windows95, versao
7.0.

e Microsoft Power Point for Windows95, versdo 7.0.
o Microsoft Paint ShopPrc for Windows®95, versao 7.0.
¢ Impressoras Hewlett Packard Deskjet 660C, 550C,.
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Capitule ¢ Reatores tangues agitades utilizando medelos 24 & 3d
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Capitule & Reatores tangues agitades utilizando modelos 24 e 34
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Figura 6.30 Velocidade Ul para o caso estude IIB. Planos 4 & 13 de chservagido.
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Capitulo & Reatores tangues agitados utilizando modelos 2d e 3d

6.7 RESULTADOS

Para facilitar a exposgsicio dos resultados foram formados
grupos, levandco-se em consideracdo alteracdes fisicas felfas no
projeto mecidnico do reator.

Tabela 6.4 - Casos estudos com respectivas Figuras

Tipos de Casos Estudos Figura de numero
IA .1, .2, €.3, 6.4, 6.5, 6.6
IR 6.7,6.8,0.92, 6.10, 6.11, &.12, ©.13,
6.14, 6.15, 6.16
ile 6£.17,6.18,6.19
D 6.20,6.21,6.22
IIA 6.23,6.24,6.25, 6.26, 6.27
IIB £.28,6.29,6.30, .31, 6.32
I1IC 6.33,6.34,6.35, 6.36, ©.37
II1D ©.38,6.39,6.40
IIIA 6,41,6.42,6.,43
ITIB 6.44,6.45,6.46,5,47,6.48, 6.49
I1IC 6.50,6.51,6.52,6.53,6.54
IIID 6.55,6.56,6.57,6.58,6.59, 0.60
IVA 6.61,6.62,6.63
IVB 6.64,6.65,6.66,6,67,6.68
Ve 6.69,6.70,6.71,6.72,6.73
IVvDh 6.74,6.75,6.76,6.77,6.78,6.79
* Grupo I

O Grupe I (A,B,C,D) apresenta as seguintes caracteristicas
marcantes: a dimensionalidade dos sistemas estudados torna-se
realmente 1mportante ao se verificar que a velocidade
tangencial (caso tridimensional) participa dos perfis de
velocidade (W1) apresentados. Verifica-se pelos perfis
apresentados para o Grupc I, que, pelo regime de escoamento
estar situadc na laminaridade {(nuimerc de Reynolds do impelidor
entre 10 e 20), as curvas das linhas de corrente apresentadas
para os casos bidimensionais, bem como tridimensionais séo
suaves, ndo indicando por exemplo, presenca de vértices. Porém,
pelo proprio movimento do fluldo proxime a regido do impelidor,
segue-se a presenga de recirculacd&o do fluido. Tal aspecto
visual pode ser comparado com os obtidos no trabalho de
Thoroddsen (Thoroddsen, 1996). Os perfis para a A&gua, s&c bem
mais “suaves” do gque 0s apresentados para ¢ poliestireno. Neste
ultimeo, as figuras se mostram com perfis mails fragmentados,
seguindo um escoamento instavel e com dissipagao de
propriedades dos campos maig dificil do que para a agua.
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* Grupo I1

O grupe II (A,B,C,D) oferece uma geometria diferente do
tanque do Grupo 1. Modificaram-se a altura e ¢ didmetro do
impelidor, em relacgdo ao fundo do tanque. Verifica-se gue na
regido proéxima da zona de separagidc formada pela existéncia do
impelidor, as linhas de corrente estdo seguindo uma
visualizagao tipica para reatores tangques agitados; porém,
novamente o© poliestirenc apresenta linhas de corrente mais
hetercgéneas do gque a agua. Fontes de comparacgdo com as figuras
do presente grupe podem ser encontradas no trabalho de Lin
{Lin, 1996). As linhas de corrente para o© poliestirenc tém um

aspecto semelhante a uma formacdc de vortice fechado (Mlocked-
in vortex formation”).

¢ Grupc IIT

¢ Grupco III (A,B,C,D} simula © escoamento da agua e do
poliestireno fazende uso de um didmetrc igual a metade do
digdmetro do tangue, semelhante ao Grupce II. Pelos plangs de
cbhservacidc conseguidos durante as simuliacgdes, percebe-se gue os
perfis da &gua sdo demonstratives de um regime laminar de
escoamento, com velocidades baixas em todas as dimensdes (casocs
bidimensicnals e tridimensionais). Os sistemas de poliestireno
apresentam formacdo de vértices na regido prdxima ao impelidor,
bem como acima e abalxo dessa regilido.

® Grupo 1V

0 Grupo IV (A,B,C,D) demonstra caracteristicas visuais
semelhantes ao Grupo II. No entante, as linhas de corrente
{casos bidimensiocnails) sugerem escoamento tipico de um sistema
reator tanque agitado. Entre o Grupo II e o Grupo IV, porem, o
aumento do didmetro do impelidor sugere visualizac¢des com dupla
recirculacdo de fluido.
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6.8 CONCLUSOES

Nas tabelas ©.1, 6.2 e ©.3 forneceram~se informacdes
pertinentes as dimensdes do reator e do impelidor, assim como
nos tipos de casos estudos considerados. Fez-se uma andlise do
impacto de variacbes da altura e do diametro deo agitador nas
caracteristcas operacionais do sistema.

Analisandc-se as figuras do item ©.6, chega~se &s
seguintes conclusdes:

— Considerando-se, inicialmente, os casos Dbidimensionais, as
velocidades axials sdo mais elevadas do gue as tangencilais.
Os casos fridimensicnais mostram uma distribuicido de
velocidades radial, axial e tangencial com predominico inicial
da velocidade axial, seguida da tangencial. Ou seja, o©
movimento de fluido conseguido através do agitador & avaliado
pela importancia das trés velocidades. Tal fato vem confirmar
a necessidade de se fazer o estudo fluido dindmico do sistema

com ferramentas para simulacdc tridimensioconal, ao invés de
bidimensicnal.

- 08 perfis de velcocidade para a &agua e ¢ poeliestireno
apresentam as seguintes tendéncias: a &aqgua mostra regides
“comportadas” de distribuicgdes de velocidades, em comparagio
com o poliestireno.

— Figuras com as caracteristicas das Figuras 6.4, 6.5 e 6.6 sdo
apresentadas com a finalidade de mostrar dois tipos de visdao
das velocidades radial, axial e tangencilal, respectivamente,
para os casos estudos considerados.As duas opgles de “Wiew”
sdc a “full” , a qual mostra todo ¢ ©plano vy-z de
comportamento do fluido; a visdo MVisolines” eguivale a
“full”, mostrando as regifes j& apresentadas pela “full”, com
a caracteristica de mostrar contornos e nao visdo preenchida
do escoamento.Observa-se, entdo, pelas figuras 14 citadas
acima, bem comc por figuras de mesmo estilo, que sua
principal fungdc & apresentar uma visdo geral (Y full” ) e
cutra detalhada (% isclines” '} das caracteristicas do
escoamento pertinente a cada caso explicado em sua respectiva
descrigédo, abaixo de cada figura apresentada.

- A Figura 6.25 apresenta as linhas de corrente para um caso
estudo tipo 1II, podendc ser vista em ™ full” e em ™
isolines”.0 eixo de rotagdo do sistema estad localizade do
lade esguerdc dessa figura e ¢ 1mpelidor se 1localiza
exatamente na regidc de inicio de separacdo do escoamento
{centro) .Neste caso, ainda nédo ocorre a separacdo do
escoamento, devido &4 baixa velocidade de rotacdo do sistema.

~ Na Figura 6.30 tem-se o perfil de velocidade radial para um
caso estudo do tipo IIB.A visdo do escoamento é feita em dois
planos distintos, © 4 e o 13.Considerando—-se dJue a malha de
simulacdoc utilizada para um casc genérico 3D foi 15x15x15,
tem-se a perfeita compreensdo da localizacad® dos referidos
planos.C planc 13 é o superior, ¢ 4 , inferior.J& nas Figuras
6.35, .37, .72, 6.73, p.e., tem-se o aparecimento de

200



Capitulo € Reatores tangues agitados uvtilizando modelos 2d e 3d

formacac de vbrtices nos respectivos escoamentos,
enfatizando~se que sdo caracteristicos de regime laminar.Pela
verificacdo do tipo de caso estude mostrado, lecaliza-se o
eixe de rotacdo do sistema, bem como ¢ impelidor.0 planc de
observagio dessas figuras esta sempre assinalado no canto
inferior direitc da tela de saida da figura, abaixo da
legenda de valores de propriedades calculadas para cada tipo
de simulacgéo.

- Considera-se que as explanacgdes expostas até aqui séo
inteiramente suficientes para se observar e entender casos
estudes andlogos que surdam ao longo de todo o Capitulo,
allando-se as observagdes toda a teoria exposta e demonstrada
dentro do trabalho como um todo.

~ Para todos os 4 grupos reafirma-se que a dimensionalidade dos
casos estudos é importante, ou seja, héd necessidade de se
simularem movimentos de fluidos em cascos tridimensicnais,
sistemas mais complexos, que envelven maior Tempo
computacicnal, porém, gque permitem uma melhor compreensdo
fenomenclégica dos escoamentos e de toda a metodologia
necessaria para a Justificativa da existéncia da CEFD, ou,
fluido~dindmica computacional.

- Pelas observacgdes das figuras, os resultados parecem sugerir
que a utilizacgdc de geometria/locallizagdo do impelidor do
tipo dos casos estudos dos grupos I e IV, ou seja, altura do
impelidor egquivalente a um ter¢o da altura total do tandue e
didmetro do mesmc igual a um terco do didmetrc do tandque e
localizacdo do agitador & metade da altura de tandque e
didmetro do mesmc igual a um tergo do diadmetro de tangue,
respectivamente, & mais adeguada.
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AP-C6-B ARQUIVOS TIPO “Ql1” PARA 0OS PRINCIPAIS CASOS
ESTUDOS

Os Arguivos listados abaixo permitem entender as
caracteristicas do tipc de simulacdo realizada.

AP-C6-Bl Arquivo Q1 do caso estudo IA

TALK=T;RUN{ 1, 1);VDU=X11-TERM
IRUNN = 1 ;LIBREF = 0
EE I A I R R I A I A S I O I I I i I e I I I R A A
Group 1. Run Title
TEXT (IALAST )
PR R R R R R R TR EEE R R R R T T A A A A A I A A i T i o
Group 2. Transience
STEADY=F
* Set overall time and no. of steps
RSET (U, .Q00E+00,1.000E~03,1}
* Modify regions
RSET(T,1,1,1.000E+00)
B T T R e R i 0 I S S T T I S S I I I R IR I I I I AR R A e I I g g i S e O
Groups 3, 4, 5 Grid Information
* Overall number of cells, RSET(M, NX,NY,NZ,tolerance)
RSET (M, 1,15,15,1.000E-06)
* Set overall domain extent:

* xulast yvlast zwlast name

X8I= ©.283E+00;¥YSI= 2.800E+00;25I= 4.000E+00;RSET (D, IA )
* 3Zet objects: x0 Y0 z0
* dx dy dz nane

XPO= .Q00E+00;YPO= .000E+CC;ZP0O= 1.333E+00
X5I= 6.283E+00;YSI= 9.333E~01;Z3I= 1.500E-03;RSET (B, IMPEL )
XPO= _00QE+00;YPO= ,000E+CQ;ZP0O= .000E+0O0

X8I= ©.283E+00;Y3I= 2.800E+00;Z81= .000E+00;RSET (B, FLOOR )
XPO=  .000E+00;YP0O= 2.800E+00;ZP0= .CCOE+00
X5I= 6.283E+00;YSI= .0Q00E+00;Z8I= 4.000E+00;RSET (B, BWALL )

XPO= .000E+C0;¥YP0O= .000E+0C;ZP0O= .000E+QO0

XSi= 6.283E+00;YSI= 2.200E~01;Z28I= 4.000E+00;RSET (B, SHAFT )
* Cylindrical-polar grid

CARTES=F

R R e e R R R e R R E R R EE R R R R R R R R AR R R R i b R I

Group 6. Body-Fitted coordinates

R R R R E E R E R R e I d R R R R R R R R RS R R R R R
Group 7. Variables: STCREd, SOLVEd,NAMEd
ONEPHS = T
* Non-default variable names
NAME (45) =BLOK ; NAME (46} =MI
NAME {(47) =RO ; NAME (48} =TEM}
NAME (49} =DENI1 ; NAME (50) =PRPS
* Splved variables list
SQoLVE (P ,UY ,V1 W1 ,MI ,RO ,TEMI1)
* Stored variables list
STORE (PRP3, DEN1, BLOK)
* Additional solver options
SOLUTN{(PT  LY.,Y,Y.,.N.N, N
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SOLUTN (U1 ,Y,Y,Y,N,N,N)
SOLUTN (V1 ,Y,Y,Y,N,N,N)
SOLUTN (W1 ,Y,Y,Y,N,N,N)
SOLUTN (MI ,Y,Y,Y,N,N,¥)
SOLUTN(RO ,Y,Y,Y,N,N,Y)
SOLUTN (TEM1,Y,Y,Y,N,N,¥)
IVARBK = -1 ;ISOLBK = 1

hd ok ok kT AR KA AR AT bk dwdddhhd ok kdkddhdokdddedwodk ok kkkkkokkodkkd ok kkok ok ox ok ok k ok
Group 8. Terms & Devices
TERMS
TERMS
TERMS |
TERMS
TERMS |
{
(

Pl
Ul
V1
Wl
MI
TERMS (RO

R R R
z22=2z223

TERMS (TEMI,Y,
NEWRH1 = T
NEWENL = T
I80L¥ = 0 ;ISQLY = 0 ;ISOLZ = 0

Akkkkdkhkhhkhkddhdkdhddhdkddrdrhhhddddrdhhrhkhbhhdhddddhhhhddhdhddddhhdx
Group 9. Properties

RHO1 = GRND1O

TEMPO = 2,980E+02

ENUL = GRNDI1O P ENUT = _000E+00
PRNDTL (TEM1) = -GRND10O

ek de ko ok ke ke ke e sk ok vk ke e ke ok Ttk ke gk ke ek ok ok ok ke ke ok ok e e e ke e ke e ke ok R R R gk sk ok ke R ok ke Rk e ok ke e ok

Group 10.Inter-Phase Transfer Processes
PRI 2 o 0 R g S I SR R R A R I R I T R R R R R

Group 1ll.Initilalise Var/Porosity Fields

FIINIT{BLCK) = 1.000E+00 ;FIINIT(TEM1) = 2.500E+C1
FIINIT(PRPS) = 6.700E+01
No PATCHes used for this Group
R3TGRD = F
INIADD = F

Tk hk ek khddkkkkkkhkhkkhkhkkkd kb kkdkRhbhkbhk T rkkrdbhhdhdhhkdhdkkkhddhkhx

Group 12, Convection and diffusion adjustments
khkkhhkrdhkhhhhhkhhhhrhkhhhkhkhkhdrrhrrdhrhbrhhdbhhhkhhhhrhhhhhhhkhkhkhdhhkhrn

Greup 13. Boundary & Special Sources
PATCH (KESCURCE,PHASEM,1,1,1,15,1,15,3,1)

INLET (SURFREE ,SOUTH ,#1,#1,#1,#1,#1,#1,#1,#1)
VALUE (SURFREE ,P1 , .0Q0CE+00)
VALUE (SURFREE ,MI , 1.000E+0Q0)
VALUE (SURFREE ,RO , 1.000E+03)
VALUE (SURFREE ,TEM1, 2.500E+01)

PATCH (OQUTANK ,SOQUTH ,#1,#1,#1,#1,#1,#1,#1,#1)
COVAL (OUTANK ,Pl1 , FIXVAL , O00E+00)
COVAL (QUTANK ,MI , .OO0O0E+00, 1.0C0E+00)
COVAL ({(OUTANK ,RG , .000E+00, 1.000E+03}
COVAL (OUTANK ,TEM1, .000E+00, 2.500E+01)
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Capitulc € Reatores tangues agitades utilizando modelos 2d e 3d

PATCH (BWALL CNWALL 81, #1, #3, #3, #1, #3, #1, #1)
COVAL (BWALL ;UL , GRND2 ,  .OCOE+00)
COVAL (BWALL (Wl , GRNDZ ., JOCOE+00)
COVAL (BWALL , TEM1, GRND?2 , 1.000E+01)
PATCH (HOTBWALL,SOQUTH ,#1,#1,#1,#1,41,#1,#1,#1)
COVAL (HOTBWALL,TEM1, FIXFLU , 1.200E+03)
PATCH (DOWNSHAF, VOLUME, #1, #1, 81, #1,#1, #1, 41, #1)
COVAL (DOWNSHAF,Ul , 1.000E+00, .0O00E+00)
COVAL (DOWNSHAF,Wl , 1.000E+00, .OQO00E+00)
COVAL (DOWNSHAF,MI , 1.000E+00, 1.C00E+00)
COVAL {DOWNSHAF,RQO , 1.000E+00, 1.000E+03)
PATCH (SHAFT , VOLUME, #1, #1, #1, %1, #1, #3, 41, #1)
COVAL (SHAFT ,Ul , 1.000E+00, .O0OCGOE+00)
COVAL (SHAFT ,V1 , 1.000E+00, .OOO0E+00)
COVAL (SHAFT ;W1 , 1.000E+00, 6.290E-02)
COVAL (SHAFT ,MI , 1.000E+00, 1.000E+00)
COVAL (SHAFT ,RO , 1.000E+00, 1.000E+03)
PATCH (UPSHAFTT,VOLUME, #1, #1, 41,41, #1,#1, 41, #1)
COVAL (UPSHAFTT,MI , 1.000E+0C, 1.C00E+00)
COVAL {UPSHAFTT,RO , 1.000E+00, 1.000E+03)
COVAL (UPSHAFTT, TEM1, .000E+00, 1.800E+01)
EGWF = T

deode ok ok K odeod ok ok ok ok ok ok F sk ok ok ok ke ke ke k ke ke ke sk ke k ok ek ke ke ke ok g e kR ok sk ok e R ek b e ok ok ek e e ke ke ok ok ok

Group 14. Downstream Pressure For PARAB
khkkkhkkhkhkrrbrkkhthkbhbhohhkrdrdbdbhohrhddrrddhbhdirdrrtrrrhhbhdtrhkhkdbdhhdhx

Group 15. Terminate Sweeps
LSWEEP = 300

SELREF = T
RESFAC = 1.000E-03

Fhkwkkhkkk kb hdkbhkhhhbhhdrdhddddrdorhhddrhrdwhdrrddhhhhdhhkkdhhkdhdhdhdn

Group 16. Terminate Iterations
ENDIT {P1 } = 1.000E~0G3 ;ENDIT (Ul Yo o= 1,000E-03
ENDIT (VI )} = 1.0C0E-03 ;ENDIT (W1 )} = 1,0C0E-03
ENDIT ({MI Yy = 1.000FE-03 ;ENDIT (RC ) = 1.000E-03
ENDIT (TEM1) = 1.C00E-03

ek ke ddkhkd ok ok ok ko kok ok ok dkokod ok ook ok ok ok ok ok ok okdkok ok ko ke ok ek ke ke ok ok ke e e e ok ok e e sk e ke ok R ok

Group 17. Relaxation

RELAX (P1 ,LINRLX, 1.000E+00)
RELAX (Ul , FALSDT, 6.222E-04)
RELAX (V1 , FALSDT, 6.222E-04)
RELAX (W1 , FALSDT, 6.222E-04)
RELAX (MI , FALSDT, 6.222E+00)
RELAX (RO , FALSDT, 6.222E+G0)
RELAX (TEM1, FALSDT, 6.222E+00)

ek ok gk d sk ok de ok ko ok R R R ok ok ok ok vk ke kR sk ok skt vk ke ke sk ok ke kb ke ok ke e ok sk e ok ok ok okl ok ok ke e ke

Group 18, Limits

e e L R R R R R E EE L R P E R R R AR R R R R R R EE R RS S R
Group 19. EARTH Calls To GRQUND Station

GENK == T

dodk ek Kk deodk K de sk ok ok e ok ok ok ko ok de ok sk ok ke ok ok vk e e e ke de ek R ke ke e ok ek ok ke ek ke ok ok ok ke e e ke e
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Capitulc 6 Reatores tanques agltados utilizando modelos 2d e 3d

Group 20. Preliminary Printout

ECHO = T

L R R R R I I I L I A T I R D I S T S i e e A R ]
Group 21. Print-out of Variables

LR R R R R R R R R I R IR I I SR I SR I S O S I R R T T S S A T S A O e i ]
Group ZZ. Mconitor Print-0Out

IT¥MON = 1 ;IYMON = 6 ;IZMON = 6

TSTSWP = -1

khkkkdkhhkhdkIrrdhdhdhhdhhdhbhkdbdhhbhhdrhkddbdhhrdrhdhhkrdrhdkdhhkhhdhkddhkhrrx
Group 23.Field Print-Out & Plot Control

NTPRIN = 1 }ISTPRF = 1 ;ISTPRL = 10000
No PATCHes used for this Group

LR S R SRR R AR R R RS R I I I I O e I b I R I I I Ok S M
Group 24. Dumps For Restarts

CSGl =M

ko k Rk Rk Rk kk ko k ok ke ke ok ok ke ok ok kb ok ke ok ok ke ko ok ke e e e ke ok ok ok ok ok ok

MENSAV (S, RELX,DEF, 1.8667E-01,30,1.0000E~01)

MENSAV (&, PHSPROF, DEF, 200,298, 1000, 1)

MENSAV (S, 'LPRP, DEF, LAMINAR, NOTSET, WATER)}
STCP

AP-C6~AZ Arquivo Q1 do caso estudo IIA

TALK=T;RUN{ 1, 1};VDU=X11-TERM
TRUNN = 1 ;LIBREF = 0
dkkdkdkhkdkdhkhkdkhbbhkdhdhbhdhbddrhddirdhdr bbbkt dhdhbdbhbhdrdbobhbrhdrddrbdbhhtd
Group 1. Run Title
TEXT (IIATAST )
IR R EEREE SR EEEE R R E RS SRR R R R R R E R R EEEEREEEEE R R SRR R R
Group 2. Transience
STEADY=F
* Set overall time and no. of steps
RSET (U, .0CCE+0G,1.00CE~03, 1)
* Modify regions
RSET{T,1,1,1.000E+00)
ok kkhkkhkhdbhhdhdhddddrrodbhrhrorrdrdbhdhhbthbhohohbrhhdhrhddhdhddrrdrhrrid
Groups 3, 4, 5 Grid Information

* Overall number of cells, RSET(M,NX,NY,NZ,toclerance)
RSET (M, 1,15,15,1.000E-06)

* Set overall domain extent:

* xulast yvlast zwlast name

X8I= 6.283E+C0;YSI= 2.800E+00;258I= 4.000E+QC;RSET (D, 1IB
* Set objects: x0 y0 z0
* dx dy dz name

XPC= .000E+00;YPC= ,CO0E+400;ZP0O= 2.0C0E+00

XSI= 6.283E+00;¥YSI= 1.400E+00;Z38I= 1.500E-02;RSET{B, IMPEL
XPC=  ,000E+0C;YPO=  _000E+00;ZP0O= .000E+00

X3I= 6.283E+00;YSI= 2.800E+00;23I= .000E+0C;RSET (B, FLOOR
XPO= ,0Q0E+00;YPO= 2.800E+00;ZP0= .GOOE+00

X8I= 6.283E+00;YSI= .000E+00;Z3I= 4.000E+00;R3ET (B, BWALL
XPO= .000E+00;YPO= .000E+00;2P0= .000E+CO

X8I= 6.283E+00;YSI= 2.,200E-01;Z238I= 4.000E+00;RSET (B, SHAFT

* Cylindrical-polar grid
CARTES=F

| )
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Capitulo & Reatores tangues agitados utilizando modelos 2Zd e 3d

EE RS R R R EEEEREEEEEEEEEEEEEEEEEEEREEEEEESESEEEEEEEEEE SRS

Group ©. Body-Fitted coordinates
hhkhhkhkdrhbkhhdkhhkhkdbhhrrrhkdorrddddrdhhhohbhdhhbdrhrrrhdddhhdhrtdkhdhdk
Group 7. Varilables: STQREd, SOLVEd,NAMEd
ONEPHS = T
* Non-default variable names
NAME {45) =RLOK ; NAME {46) =MI
NAME (47) =RO ; NAME (48) =TEML
NAME (49) =DEN1 ; NAME (50) =PRPS
* Solved variables list
SOLVE(F1  ,ul ,¥Vl ,W1 ,MI ,RC ,TEML)
* Stored variables list
STORE (PRPZ, DEN1, BLOK)
* Additional solver options
SQLUTN{(P1 ,Y,Y,Y,N,N,N)

SOLUTN (Ul ,Y,Y,¥Y,N,N,N)
SOLUTN (V1 ,Y,Y,Y,N,N,N)
SOLUTN (W1 ,Y,Y,Y,N,N,N)
SOLUTN (MI ,Y,Y,Y,N,N,Y)
SOLUTN(RO ,Y,¥,Y,N,N,¥)
SOLUTN (TEM1,Y,Y,Y,N,N, Y)
IVARBK = -1 ;ISOLBK = 1

Jhdkkhkkkhkkkdkkkkdrhkhkkhkhkhhkhkrkh bk hkhhhkhhhhddddrdddhhdhmdrgxhkdhdr

Group 8. Terms & Devices

TERMS (P1 ,Y,Y,Y,Y,Y,N)

TERMS (Ul ,Y,Y,Y,Y,Y,N)

TERMS (V1 ,Y,Y,Y,Y,Y,N)

TERMS (W1 ,Y,Y,Y,Y,Y,N)

TERMS (MI ,Y,Y,Y,Y,Y,N)

TERMS (RO ,Y,Y,Y,Y,N,N)

TERMS (TEM1,Y,Y,Y,Y,Y,N)

NEWRH1 = T

NEWENL = T

ISOLX = 0 ;ISOLY = 0 ;ISOLZ = 0

khkdkkkhhkhkdrhkhhhkhhkhdFrhohhkhhhdhrdrdr bbb drdrdhrdhbdbbhbdhhhkbddddhddthhkik

Group 9. Properties

RHOL1 = GRND10O

TEMPO = 2.980E+02

ENUL = GRNDLO s ENUT = L000E+0O
PRNDTL (TEM1) = -GRND1O

F d ek keode ke deodeode K e de de deded ok ok ok ok ke ek e ek Sk gk ok sk g ok gk e e e ke ok ke ke ok ok e g e b Sk e ke ke ok ke ok e b

Group 10.Inter-Phase Transfer Processes
kkdkkkhkkkhkkkkkwhbhhkhhkhkdhdkdddhbhkhdbhhkhkhkhddhrdbddbhbhkthtrbhohkdrrbrh kit
Group ll.Initialise Var/Porosity Fields
FIINIT (BLOK) 1.000E+00 ;FIINIT(TEM1) = 2.50CE+01l
FIINIT (PRES) 6.700E+01

No PATCEHes used for this Group

I

i

RSTGRD = F

INIADD = F

ok otk ok ok ok ok e ok ko ok ok ok gk ok ke sk ok ok ok sk ke ke ke e ok R ke ok ok ok ke ke ok ok ok e ok e e ok ke ke ek ke ke ok e

Group 12. Convection and diffusion adjustments
o 2 S L s S SRR T SR RN R RS E S SR SRR R SRS E N

Group 13. Boundary & Special Sources
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Capitule é Reatores tangues agitados utilizando modelos 2d e 3d

PATCH (KESOURCE,PHASEM,1,1,1,15,1,15,1,1)

INLET (SURFREE ,SOUTH ,#1,#1,#1,4#1,#1, #1, #1, #1)
VALUE {SURFREE ,P1 , .00CE+00)

VALUE (SURFREE ,MI |, 1.000E+00)

VALUE (SURFREE ,RO , 1.000E+03)

VALUE (SURFREE ,TEM1I, 2.500E+C1)

PATCH (OQUTANK ,SOUTH ,#1,#1,#1,#1,#1,#1,#1,#1)
COVAL (OUTANK ,P1 , FIXVAL ; .000E+0CO;

{
{
COVAL (QUTANK ,MI , .0COE+00, 1.000E+00
{
(

)
COVAL (OUTANK ,RO , .0OOO0E+00, 1.000E+03)
COVAL (QUTANK ,TEM1, .O000E+00, 2.500E+01)
PATCH (BWALL CNWALL , #1, 81, #3,#3,#1,4#3,1, 1)
COVAL (BWALL ,Ul , GRND2 .  .000E+00)
COVAL (BWALL ,Wl , GRND2 ,  .000E+00)
COVAL (BWALL , TEM1, GRNDZ , 1.000E+01)

PATCH (HOTBWALL,NORTH ,#1,#1,#3,#3,#1,#3,#1,%1)
COVAL (HOTBWALL, TEM1, FIXFLU , 1.200E+03)

PATCH (DOWNSHAF, VOLUME, #1,#1,#1,#1, #1, #1,#1,#1)
COVAL (DOWNSHAF,Ul , 1.000E+00, .0CCE+00)
COVAL (DOWNSHAF,W1 , 1.000E+00, .OCO0E+0Q)
COVAL (DOWNSHAF,MI , 1.C00E+C0, 1.00CE+00)
COVAL (DOWNSHAF,RO , 1.000E+00, 1.000E+(3)
PATCH (SHAFT (VOLUME, #1, #1, #1, 41, #1, #3, #1, #1)
COVAL (SHAFT ,Ul , 1.000E+00, .0OGCOE+00)
COVAL (SHAFT , V1 , 1.0C0E+00, .COCOE+00)
COVAL (SHAFT ,W1 , 1.000E+00, 6.290E-02)
COVAL {SHAFT ,MI , 1.0C0E+00, 1.CCOE+00)
COVAL (SHAFT ,RO , 1.000E+00, 1.00CE+03)
PATCH (UPSHAFTT,VOLUME, #1,#1, #1, 41, #1,#1, #1,#1)
COVAL (UPSHAFTT,MI , 1.C0CE+C0O, 1.0C0E+00)
CCOVAL (UPSHAFTT,RO , 1.000E+00, 1.000E+03)
COVAL (UPSHAFTT,TEM1, .COCE+0C0, 1.8C0E+01)
EGWF = T

dhhkkdhhkhkk ook dhhkkhhkhhkhkhkddbhhdhhhhFohddhdhhhdhkddddddodddddowdoddhhd bk

Group 14. Downstream Pressure For PARAB
koo e de g ok ok ok de e ke ke g gk ke v vk e ke ke o e e e ke e ok e e R vk ke ke ke ke ek ek e ke ke e ke ek ke ke ke ke vk vk ke e ok ke

Group 15. Terminate Sweeps
LSWEEP = 300
SELREF = T

RESFAC = 1,000E-03

dede sk gk g ook ek ke Kok de e T g R ok ok e ek ke e ke e e ke ok ke ok ke ke e vk ke ok ke ke e R ke ok e e e e ke e ok e ke e ke e A K

Group 16. Terminate Iterations

ENDIT (P1 ) = 1.000E-03 ;ENDIT (UL ) = 1.000E-03
ENDIT (Vi } = 1.000E~03 ;ENDIT (W1 ) = 1.000E-03
ENDIT (MI ) = 1.C000E~-03 ;ENDIT (RO ) = 1.000E-03
ENDIT (TEM1) = 1.000E-03
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Capitulo 6 Reatores tanques agitados utilizande modelos 2d e 3d

Hkhkdhkkdhdhhhhdhkhdhdhdhhrhd kb rdhhkhhkdhhrdhdhdhhrhhhhhhrhhddhkdhkhhkt*

Group 17. Relaxation
RELAX (P1 ,LINRLX, 1.000E+00

)
RELAX (UL ,FALSDT, ©6.22Z2E-04)
RELAX (VI , FALSDT, 6.222E-04)
RELAX (W1 , FALSDT, 6.222E-04)
RELAX (MI , FALSDT, ©.222E+00)
RELAX (RO , FALSDT, 6.222E+00)
RELAX (TEM1, FALSDT, 6.222E+00)

LR S e b I A e I A A A A A e A R A A S -

Group 18. Limits

TRk ExxhkrKHhdhhhkhkrhhhhhhrhbdrdrrhhhhhkbd bk dhhhh A hdkdd ok bk hdkhhxxx
Group 12. EARTH Calls To GROUND Station

GENK = T

L R A A R R I I e g 3 o
GCroup 20. Preliminary Printout

ECHO = T

khkdhkdhkhkhdrhhkhrhdhhhkhrdhddhddbdhdbdddrhrhddrh b ord ko hdhkdhdhdhdrxxxk
Group 21. Print-out of Variables

R R RS SRR S EREEEEEREREREEEMEREREEREEEESEEEEREEEEEEEEEEEEEE S EERE RS
Group 2Z. Monitor Print-Out

TXMON == 1 ;IYMON = 6 ;IZMON = 6

TSTSWP = -1

ko ki h ok ke kokhkok ok ok ok ddkkok ok ok k ok kdkoh ok okok ok ok koo ok ok ke ko ok ke ok ok kb bk ke ke ke ok ok R e b ok ke ok ke ke
Group 23.Field Print-Out & Plot Control

NTPRIN = 1 ;ISTPRF = 1 ;ISTPRL = 10000
No PATCHes used for this Group

kkdedekkhkhkhkhhhkdhhhhkkhkhokkddhkhhkdhbhrhhkrrddkdehkdhdhkhbkhkhdhrrhhrxrrrhir
Group 24. Dumps For Restarts

Csal =M

dhkdkhkhkdkhhhkdhdhkbrhkhdkdhkhkrrhkkrrddrrrrbdhbhkddrrrhkbrhhbhorrdrrbthhhhhshrr

MENSAV(S,RELX,DEF, 1.8667E-01,3C,1.0000E-CG1)

MENSAV {3, PHSPROP, DEF, 200,298, 1000, 1)

MENSAV (S, FLPRP, DEF, LAMINAR, NOTSET, WATER)

STOP

AP-C6-A3 Arquivo Q1 do caso estudo IC

TALK=T;RUN{1,1)
TRUNN = 1 ;LIBREF = 0
dkhkdkhkdkhhhddhhbhhrdrdbrhdthbhkhhbhrdrhkhhddhbkhhbdbdrdihbrdrtrddrddtrhdbhdhdhdik
Group 1. Run Title
TEXT(IC )
R R S S EEEE R R RS R RS EEEREREEEEEEEEEREESEEEESEEEEEEEEE S SR EEEE RS
Group 2. Transience
STEADY=F

* Set overall time and no. of steps
RSET (U, .000E+00,1.000E-C1, 1)

* Modify regions
RSET({T,1,1,1.000E+00)
E o e L R R R E R E E R E R R A I b i g
Groups 3, 4, 5 Grid Information

* Overall number of cells, RSET{M,NX,NY,NZ, tolerance)
RSET(M,1,15,15,1.000E-06)
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Capitulo 6 Reatores tanques agitados utilizando modelos 2d e 3d

X51=

xulast

Set overall domain extent:
yvlast
6.283E400;Y51= 2.800E+00;25I= 4.000E+00;RSET (D, IC

zwlast

name

* Set objects: x0 VAS z0

* dx dy dz name
XPC=  ,000E+00;YPO= ,000E+00;ZP0= 1.333E+00
XSI= 6,283E+00;YSI= 9,333E~01;ZSI= .0COE+Q0;RSET(B,IMPEL
XPO=  _OO0CE+00;YPO= .000E+C0;ZP0O= .000E+QO
XE5I= 6.283E+00;Y38I= 2.800E+00;28I= .000E+00;RSET(B,FLOCR
XPO= ,000E+0G0;YPC= 2.800E+00;ZP0= .000E+GO
X8T= 6.283E+00;Y5I= _Q00E+00;Z8I= 4.000E+00;RSET (B, BWALL
ZPO=  _DO00E+00;YP0O= .000E+00;ZP0= .0Q00E+00
A5T= 6.283E+400;Y3I= 2.200E~01;Z8I= 4.C00E+C0;RSET (B, SHAFT

* Cylindrical-polar grid
CARTES=F
L R A I I I I I e i b e R S I I i I e e A I e I I T R RS

Group 6. Bedy-Fitted ccordinates

SRR SRR RS FEEEERRESEREEREREEEEEFEEEREEEEEEREEESEEEEEESSEEEEEESESES

Group 7. Variables: STOREd, SOLVEd, NAMEd
ONEPHS = T
* Non-default variable names
NAME {45} =BLOK ; NAME (46) =MI
NAME (47) =RO  ; NAME (48) =TEM1
NAME (49) =DEN1 ; NAME (50) =PRPS3
* Solved wvariables list
SOLVE(P1 ,U1 ,Vv1 ,Wi ,MI RC ,TEMI1}
* Stored variables list
STCORE (PRPS, DEN1, BLOK)
SOLUTN(P1 ,Y,Y,Y,N,N,N)
SOLUTN{(U1 L Y,Y,Y,N,N,N)
SOLﬁTN(Vl ,Y,Y,Y,N,N,N}
SOLUTN (W , Y, Y, Y, N, N, N
SOLUTN (M L Y,Y,Y,N,N, Y
SOLUTN (R SO Y, YL NN, Y
SOLUTN(TEMI,Y,Y,Y,N N,Y)
IVARBK = ~1 ;ISOLBK = 1

hhhhkkkhkhhkkkrhhbhhkrhhkhrhkdbhddhkdbhdboxhbdkdhrhhkxthhkhkrhhkrdridxxdhhk

Group 8. Terms & Devices

TERMS (P1 ,Y,Y,Y,Y,Y,N)

TERMS (UL ,Y,Y,Y,Y,Y,N)

TERMS (V1 ,Y,Y,¥Y,Y,¥Y,N)

TERMS (W1 ,Y,Y,Y,Y,Y,N)

TERME (MI ,Y,Y,Y,Y,Y,N)

TERMS (RO ,Y,Y,Y,Y,N,N)

NEWRH]1 = T

NEWENL = T

IS0LX = 0 ;ISOLY = 0 ;ISQLZ = 0

L o e I AR R R R R R I b i I R R I A

Group 9. Properties

RHOL = GRND1O

TEMPO = 3.480E+02

ENUL = GRND1O ;s ENUT = L,000E+00
PRNDTL (TEM1) = -GRND1O

* List of user-defined materials to be read by EARTH
MATFLG=T; IMAT=1
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Capitule 6 Reatcres tangues agitadeos utilizando modelos 2d e 3d

*  Name
*Ind. Dens. Viscos. Spec.heat Conduct. Expans. Compr.
*  <POLYS>

90 1.0572E+03 1 1344 1.50CCE~C1 0.0 0.0

dhhkkhkdhbhkhdkdbhkhdhdbhdbdbhhbhdbhhddhkhbdrhhbhddrdbrd bbb hbhdhdbhdhbhkhhrhddhdi

Group 10.Inter-~Phase Transfer Processes
P S i A I I I I A I I e S I b b I A S I i R e kA A T

Group 1l.Initialise Var/Porosity Fields

FIINIT(BLOK) = 1.000E+00 ;FIINIT(TEMl) = 2.500E+01
FIINIT{PRPS} = 9.0C0E+01
No PATCHes used for this Group
RSTGRD = ¥
INIADD = F

LR R A RS SRR E R AR EREEESEEEEEEEREESEREEEREEREEEEED DS EEE I ]

Group 12, Convection and diffusion adiustments
RS S SRR R EEEEE IR R R SRR EEERIEEEERS S SRR IR R R R A A A A A 2 I R

Group 13. Boundary & Special Sources
PATCH (KESOURCE,PHASEM,1,1,1,15,1,15,1,1)}
INLET (SURFREE ,SOUTH ,#1,#1,#1,#1,#1,%1,#1,#1)

(

VALUE (SURFREE ,Pl1 , 1.000E+03)

VALUE (SURFREE ,MI , 1.00CE+00)
{

VALUE (SURFREE ,TEM1, 2.500E-+01)

PATCH (QUTANK ,SCUTH ,#1,#1,#1,#1,4#1,4#1,#1,41)
COVAL (QUTANK ,Pl1 , FIXVAL  -000E+00)
COVAL (QUTANK ,MI , .000E+0Q0, SAME )
COVAL (OUTANK ,RO , .0O00E+00, SAME )
COVAL (QUTANK ,TEM1, .O000E+0C, 2.500E+01)
PATCH (BWALL (NWALL , #1,#1,#3,#3,#1,#82,1,1)
COVAL (BWALL ;UL , GRND2 +  .000E+00)
COVAL (BWALL ;W1 , GRND2 , .000E+00)
COVAL (BWALL , TEM1, GRNDZ , 1.000E+01)

PATCH (HOTBWALL,NORTH ,#1,#1,#3,#3,#1,42,#1, #1)
CCOVAL (HOTBWALL, TEM1, FIXFLU , 1.200E+03)

PATCH (SHAFT  ,VOLUME, #1,#1,#1, 41, %1, #2, #1, #1)
COVAL (SEAFT ,MI , .0OCOE+00, 1.000E+00)
COVAL (SHAFT ,RO , .000E+00, 7.800E+03)
COVAL (SHAFT ,TEM1, .000E+00, 3.000E+02)

PATCH (UPSHAFT ,VOLUME, #1, #1, #1, #1, #1, #1, #1, #1}
PATCH (DOWNSHAF,VOLUME, #1,#1,#1, #1, #1,#1, #1, #1}

EGWE = T

Gk hkhkhk Nk kdhdohbkhkhhkdrhkthhdhhbdhhdbhddhhhhhhhbkrhbhkdhdxbrhhrhhrhrhdsh

Group 14. Downstream Pressure For PARAR
B S R R R N e R R A E R R E R R R R I i T e o i S g

Group 15. Terminate Sweeps
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LSWEEP = 200
SELREF = T
RESFAC = 1.000E-03

ko ok ke ke ok ok de ok ke sk kot bk ok ok kR e ok e A ke ki sk ok e vk ok sk ke ke ok gk ok ok ok e e etk R e ke ke e e b ke ok ok ke e ke R ok b

Group 16. Terminate Iterations

ENDIT (Pl } = 1.000E-03 ;ENDIT (Ul } = 1.C0CCE-03
ENDIT (V1 } = 1.000E-03 ;ENDIT (W1 ) = 1.000E-03
ENDIT (MI } = 1.000E-03 ;ENDIT (RO ) = 1.000E-03
ENDIT (TEMI1) = 1.CCO0E-03

RS A S SRR E R RS ESEEREEEAEREREESERESEREEXEREEREEESEEEESEEESEIEIEE S

Group 17. Relaxation
RELAX (P1 ,LINRLX, 1.000FE-01

i
RELAX (U1 ,LINRLX, 1.000E-01)
RELAX (V1 ,LINRLX, 1.000E-~01)
RELAX (W1 ,LINRLX, 1.000E+00)
RELAX (MI ,FALSDT, 6.Z22E+00)
RELAX (RO , FALSDT, 6.22ZE+00)

RELAX (TEM1, LINRLX, 1.000E+00)

IR R RS SRR RS EARE SRR EAEEEEEEEEESEREREEEEERESEEEEEREEEE RIS

Group 18. Limits

F 2 I I T I I S I S S I I R P I T P PR S R I I I e R A O e I I I A I A 2 I
Group 12. EARTH Calls To GRCUND Staticn
GENK = T

C5G10 =1

dhkkFdhFr bk bhthhkbrhbhdrdhkhd bbbk dhdtrhdbrrdorbhdhdkddihkbddrhhrrhdddhi
Group 20. Preliminary Printout

ECHO = T

dhkkkhkkkhkh bk kkdkhhdkkhd bk sk gk kdkh Rk ko kdkohkdhdhdkdhodkkhdhdddddkdddhdhri

Group 21. Print-out of Variables

R R R e e LR e R R R R e R R R RS E R AR E R R R EEEEEREEEEEE RS
Group 22. Monitor Print-oOut

IXMON = 1 ;IYMON = 6 ;IZMON = 6

TSTSWP = -1

de de ke de ko de de ok ok ok kT ek ok kR ok ok ke g e sk e ke ke Sk ok ok ke T e e ke de e ke ke ke ke e e ok ok ke ke ke ke ok R e ok ke ok ok ke ke e
Group 23.Field Print-Out & Plot Control

NTPRIN = 1 ;ISTPRE = 1 ;ISTPRL = 10000
No PATCHes used for this Group

L R R R I I e e e e e I S S e R R R e e i S R
Group 24. Dumps For Restarts

C3G1 =M

dede e de dk o v g de ke ke vk et ok ke ke ke e e ke ok vk v e e ke ke ke ke ke e ke e e e e Sk A ke ke b e b ok ke ok ke e e R ke ke ke ke ke

MENSAV (S, RELX,DEF, 1.86675-01,30,1.0000E-01)

MENSAV (5, PHSPROP, DEF, 200, 3468, 1.0572E+03, 1)

MENSAV (S, FLPRP, DEF, LAMINAR, NOTSET, POLYS)

STCP

AP-C6-B4 Arquivoe Q1 do caso estudeo IIC

TALK=T;RUN( 1, 1};VDU=X11-TERM

IRUNN = 1 ;LIBREF = 0

Gokkohkwhkhokk kb kb hhhhhkdhrhhhrddhhrhbhhkhbdrhrhbdhdhbhdodhkhrhdhhddhrk
Group 1. Run Title

TEXT(IIC )

hkkkk ok kb ok kkk Rk kb drhhhkhkhkhkkhkhkdrhkdhhhbkhhhhkddrrdhxrdrrrhkbrhbhrddix
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Group 2.
STEADY=F
* Set overall time and no.
ESET (1, .000E+00, 1.000E~01, 1)
* Modify regions
RSET(T,1,1,1.000E+00)
Thkdkkhhhdkhhk kb kb hkdh bbb ddh kbbb hr kb hdhk b kb ok dkddkdkkkdhddkdkdk bk kk ok
Groups 3, 4, 5 Grid Information
* Overall number of cells, RSET(M,NX,NY,NZ, tolerance)
RSET(M,1,15,15,1.C00E-0¢6}
* Set overall domain extent:
* xulast vyvlast zwlast name
AS5I= 6.283E+00;Y5I= 2,800E+00;253I= 4,000E+00;RSET{(D,IIC

Transience

o steps

* Set cbiects: x0 v0 z0

* dx dy dz name
XPCO= .000E+CQ;YPO= ,000E+00;ZP0= 2.000E+00
XSI= 6.283E+00;YSI= 1.400E+00;Z5I= .000E+00;RSET(B,IMPEL
XPO=  ,000E+00;YPO= .000E+00;ZP0= .000E+00
X5I= 6.283E+00;YSI= 2.800E+00;Z3I= .000E+00;RSET (B, FLOOR
XPO=  ,0C0E+00;YPO= 2.800E+00;ZP0= .000E+00
X5I= 6.283E+00;YSI= .COO0E+00,;Z3I= 4.000E+00;RSET (B, BWALL
XPO= .000E+00;YPC= .000E+00;ZP0= .000E+00
XSI= 6€.283E+00;YSI= 2.200E-01;Z8I= 4.000E+00;RSET (B, SHAFT

* Cylindrical-polar grid
CARTES=F

Khkhkkkhkhhhkdhkhkhohkhkhdhddhbhhkhbhhhhdbhhdbrdrdhdhddbrddhrhbroddhdhbdbirrkhhrr

Group 6. Body-Fitted coordinates

dhhkhkkkhkhkdhhkhhhkrdhdddhkdkdhdhhhbhkdhkhkhkhkdhhhddhoddhrordbhhbdhdddddidirsrk

Group 7. Variables: STOREd, SOLVEd, NAMEd

ONEPHS = T
* Non-default variable names
NAME (45) =BLOK ; NAME{46) =MI
NAME (47} =RC ; NAME (48) =TEM1
NAME {(49) =DEN1 ; NAME (50) =PRPS
* Solved variables list
SOLVE (P1 , Ul , V1 W1 S MT (RC ,TEMI1)
* Stored variables list
STORE (PREFS, DEN1, BLOK)
* Additional solver oplions
SOLUTN(PL ,Y¥Y,Y,¥,N,N,N)
SOLUTN (U1 ,Y,Y,Y,N,N,N}
SOLUTN (V1 ,Y,Y,Y,N,N,N)
SOLUTN (W1 ,¥Y,Y,Y,N,N,N)
SOLUTN{(MI ,Y,Y,Y,N,N,¥Y)
SOLUTN (RO ,Y,Y,Y,N,N,Y)
SOQLUTN(TEM1,Y,Y,Y,N,N,Y)
IVARBRK = -1 ;IS0LBK = 1

dkkdk sk khhdkhk ok kR k ko hkdkkdkdk ok kkok ko k ok dok ook ke ke ok ode ke h ok ke ke

Group 8. Terms & Devices

TERMS (Pl ,Y,Y,Y,Y,Y,N)
TERMS (Ul ,Y,Y,Y,Y,Y,N)
TERMS (V1 ,Y,Y,Y,Y,Y,N)
TERMS (Wl ,Y,Y,Y,Y,Y,N)
TERMS (MI ,Y,Y,Y,Y,Y,N)
TERMS (RO ,Y,Y,Y,Y,N,N)
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NEWEH]1 = T
NEWENL = T
ISOLX = 0 ;ISOLY = 0 ;IsS0Lz = 0

L I e e O I

Group 9. Properties

RHO1 = GRND1O

TEMPC = 3.480E+0Z2

ENUL = GRND19O ;ENUT = Q00E+00
PRNDTL (TEM1) = -CGRNDI1O

*

List of user~defined materials to be read by EARTH
MATFLG=T; IMAT=1

*  Name
*Ind. Dens. Viscos. Spec.heat Conduct. Expans. Compr.
o <POLYS>

90 1.0572E+03 1 1344 1.500CE~01 0.0 0.0

R SRS SRR RS EEEEEEEEEEREE RS R EE SR EEER R EE R R EE SRS RER AR EEEEEEE S

Group 10.Inter-Phase Transfer Processes
de e e ko ke e ke ke ke e e ke e ke e g vk ke e b e e e e e e ke ke ke ok R e e e ke R g do ke ok e e ke ke e e R R ke ke ke R ok ke ok ke ke R

Group 1l.Initialise Var/Porosity Fields

FIINIT(RLCOK) = 1.000E+00 ;FIINIT(TEM1l) = Z.500E+01
FIINIT(PRPS) = 9.000E+01
No PATCHes used for this Group
RSTGRD = F
INIADD = ¥

dede ok e d g ke de de vk ok ke vk ke ke ok Sk ke ke ok ke e e ke ek ke ke e ek ke ke ok otk ke ok e ek ok e e e ok ok ok e e ke ke e ke e R

Group 12. Convection and diffusion adjustments
ek khhkhkhhkhhkhddkhhhhhdhkaohrdhkdbddrdrhrdbhrohdbhkbdhkhkdhdrddddddrhkbhddhrd

Group 13. Boundary & Special Sources

PATCH (KESOURCE, PHASEM,1,1,1,15,1,15,1%1,1)

INLET (SURFREE ,SOUTH ,#1,#1,#1,#1,#1,#1,#1,%1)
VALUE (SURFREE ,P1 , 1.000E+03)
{
(

VALUE (SURFREE ,MI , 1.000E+00)

VALUE (SURFREE ,TEM1, 2.500E+01)

PATCH (QUTANK ,SOUTH ,#1,#1,#1,#1,#1, #1,#1, #1)
COVAL (OQUTANK ,Pl1 , FIXVAL , .0COE+00)
COVAL (OUTANK ,MI , .000E+00, SAME )
COVAL (OQUTANK ,RO , .Q0OE+00, SAME )
COVAL (OUTANK ,TEM1, .CCOE+00, 2.500E+01)
PATCH (BWALL  ,NWALL ,#1,#1,#3,43,#%1,#2,1,1)
COVAL (BWALL ,Ul , GRND2 , .000E+00)
COVAL (BWALL ,Wl , GRND2 , .COO0E+00)
COVAL (BWALL ,TEM1, GRND2 , 1.000E+01)

PATCE (HOTBWALL,NORTH ,#1,#1,#3,#3,#1,#2,#1,#1)
COVAL (HOTBWALL,TEM1, FIXFLU ., 1.200E+03)

PATCH (SHAFT ,VOLUME, #1, #1, #1, #1, #1, #2, #1,#1)
COVAL (SHAFT ,MI , .0O00E+CO0, 1.0COE+00)
COVAL (SHALT ,RC , .COOE+00, 7.800E+03)
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COVAL (SHAFT TEML,  L000E+00, 3.000E+02)
PATCH (UPSHAFT (VOLUME, #1, #1, #1, 81, %1, #1, #1, 41

PATCH (DOWNSHAF,VOLUME,#l,ﬁl,#l,#l,#l,#l,#1,#1)

EGWF = T

************************************************************

Group 14. Downstream Pressure For PARAR
************************************************************

Group 15. Terminate Sweeps

LSWEEP = 300
SELREEF = T
RESFAC = 1.000E-03

************************************************************

Group 16. Terminate [terations

ENDIT (P1 ) = 1.000E-03 ;ENDIT (Ul ) = 1.000E-03
ENDIT (V1 } = 1.,000E-03 ;ENDIT (W1 ) = 1.000E-03
ENDIT (MI )} = 1.000E-03 ;ENDIT (RO } = 1.000E-03
ENDIT (TEMi) = 1.000E-03

************************************************************

Group 17. Relaxation
RELAX (P1 ,LINRLY, 1.000E-01)

RELAX (Ul , LINRLX, 1.000E-01)}
RELAX (V1 ,LINRLX, 1.000E-C1)
RELAX (W1 ,LINRLX, 1.000E+00)
RELAX (MI , FALSDT, ©.222E+00)
RELAX (RO, FALSDT, 6.222E+00)

RELAX (TEM1, LINRLX, 1.000E+00)

khkdkkhkdhhkkkdhhhkhkhkhhkdhdhdhbrhrhhrdrdhhdohdhohhhhthkhkdhrbhhkkhrdhdddhxhid

Group 18. Limits

dhhkkddkdkdkkhok b hdkhkdk kddhddkdhkdkhddhkhhhkhhdkdhdhkdkdhddhhdddkddhdkhdhhdk
Group 1%. EARTH Calls To GROQUND Station

GENK = T

CsGLlo =Q1
hhkdkdhddhhhkhhhhkhhdbhhkdrdkhkhrhkhkrdrhbhdrdhhbhddhhbrhkrrdrdrhdhrddarhddrrhdriix

Group 20. Preliminary Printout
ECHO = T

Gk kkhhkhkdhkkdhhkhdhdh kb kdhhdhddhdhhhdhddhdrdhhhdkkhkkhhdkhddkddhkkdiki

Group 21. Print-cut of Variables
khkhkhkrhxhdhhkFhrhbdhbhbhdbhhddhddohbhkhhokddhhkrhhkdrrhhbrbhkbhdbddddbdrrhkdrhrhoitddti
Group 22. Monitor Print-Cut
IXMON = 1 ;IYMON = 6 ;IZMON = 6
TSTSWP = -1
khkhkhhkdhkdhdhdhhdhdddhhhdhdhkhhkhkdrdkdhdkdhhkdkkkdkkhdorIrroddhd kb hhkhddhdkx
Group Z3.Field Print-Cut & Plot Control
NTPRIN = 1 ;ISTPRE = 1 ;ISTPRL = 100060
No PATCHes used for this Group
khkhkkdhdhhkhkhhbhdhhdkdhrhhbrhhkbhkdbrhdbddhdrhdorhbrhhrbdxdrhbrddrhrhdrhdhddk
Group Z4. Dumps For Restarts
CsGl =M
R R R R R R R R R R e R R R R R R R E R E R e R E R R E E T SRS R AR R R A N
MENSAV (S,RELX,DEF,1.8667E-01, 30,1.0000E-CG1)
MENSAV (S, PHSPROP, DEF, 200,348, 1. 0572E+03,1)
MENSAV (S, FLPRP, DEF, LAMINAR, NOTSET, POLYS) ~5TOP




capiTULO 7

Conclusdes e sugestdes para trabalhos
futuros

7.1 CONCLUSOES

O presente trabalho teve come objetives principais
desenvolvimentc de técnicas de CFD para o estude da fluido
dindmica de doils tipos de fluidos {(um Newtoniano, outro ndo-
Newtoniano) através da utilizacgédo de ferramentas
computacicnais, como o pacote CFD PHOENICS, wversdc 2.1. Ao
longo dos capitulos 5 e 6 foram apresentadas algumas maneiras
de utilizagdo do referido pacote, utilizando-se conceitos
basices de “cfd” { computational fluid dynamics ). O
procedimento para utilizacdo do pacote CFD foi apresentado,
evidenciando-se o0s conceitos de pré-processader, processador e
pbds~processador. As alternativas para saldas graficas no pacote
sdc 1ntmerasg, come se pode avallar pelos resultadoes.

Essencialmente, realizaram-se casos estudos para reatores
tangues agitados, fazendo-se modificacdes na geometria dos
mesmos {basicamente, variacbes no diadmetro do agitador e em sua
altura em relagdo ao fundo do tangque). O tipo de agitador
(disce) escolhido mostrou-se satisfatdric para a analise dos
casos estudos, Ja que geometrias mals complexas do gue o
agitador tipo disco trazem grandes complicacgdes de colocagdo de
condigdes de contorno para © problema numérico {condigdes de
contornc periddicas), bem como de construcido da adequada
geometria do caso estudo dentro do pacocte CFD. Este fato mostra

uma das possivels dificuldades no estabelecimentc do problema
via CFD,

Observou~se gque a dimensionalidade (2d, 3d) dos casos
estudos & importante para compreensdo mals satisfatdria dos
perfis de velccidade para os sistemas estudados. As anélises
tridimensicnais do sistema oferecem mais informacdes dos
fenbmenos em estudo.

A maneira (metodologia) de obtencdc de perfis de campos
para os fluidos dentroc do reator tangue agitado fol bastante
enfatizada, 34 que essa se constituili na base para construgidoc de

um problema CFD ({(desde o pré-processador até as saildas
graficas).

Espera-se que os perfis de campos cobtidos sejam utilizados
para uma maior compreensadc da ocorréncia e localizagdo de zonas
de recirculacdo e zonas mortas dentrce do reator. Esse
conhecimento leva a se projetarem reatores com malcr eficiéncia
{evitando-se, portanto, recirculac¢des/zonas mortas) e a se
conhecerem processos de transporte de calor e massa para
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sistemas complexos, que lidam nao apenas com  fiuidos
Newtonianos, mas também com os nao-Newtonianos, due até agora
ndc possuem a area de conhecimento completa.

Quante aos resultados pertinentes ao Capitulo 4, conclui-
se que a wutilizacgido da planilha comercial Excel v. 5.0 se
mostrou satisfatdria por sua viabilidade econdmicea e amostragen
dos resultados finais com compreensiveis saidas graficas.

7.2 SUGESTOES PARA TRABALHOS FUTUROS

Em trabalhos futurocs, sugerem—se as seguintes
alternativas:

~ Explicar ainda mais as possibilidades do pacote CFD FPHOENICS
versido 2.1. Isto equivale a se experimentarem casos estudos
com outros tipos de geometrias (utilizagdo, por exemplo, dosg
potenciais da opgéo “BEc”, isto é, “body fitted
coordinates”); ampliar outras possibilidades da opgéo
“Library”, do “Satellite”;

— Realizacdo de simulacdes dos casos estudos 3& propostos no
presente trabalho, variando-se, porén, a geometria do
impelidor;

- Inclusdo do enfodque da teoria de mistura dentro do presente
estudo;

-~ Assoclacdc da teoria CFD com fendmenos préaticos do cotidiano,
entrando-se, por exemplc, em areas diversas de conhecimento,
como medicina, mecdnica, computagdo e engenharia gquimica
juntas;

- Dentro da medicina, propde-se estudar a enxaqueca, Jj& que se
trata (de mode superficial) da dilatacgdo de vasos sanguineos,
Na verdade, ela se constitul num tipico problema de C¥D, 1a
que envolve © escoamento de um fluido dentro de um reator
{vaso sanguineo):;

— Simular caso{s) estudoi{s) Jja& desenvolvido(s} por métodos
numéricos convencionals e conmparar resultados obtidos através
de pacoctes de fluido~dindmica computacional;

- Utilizar outros mdédulos disponiveis dentro de um pacote de
“cfd” voltados, por exemplo, para problemas due envolvam
radiagao ( o que implica em aproveitamento energético);
asscciar a teoria “cfd” disponivel no pacote a problemas
dentro da Biomecadnica, a qual se constitul numa A4rea gue
envolve fendmenos cotidianos ligados a
medicina/satde/esportes.

Portanto, as possibilidades para futurcs trabalhos sdo
inGmeras e 1inesgotéveils., Porém, tentar aliar todo esse
conhecimento da CFD a fendmenos do dia-a-dia gue ainda néo
estdo completamente esclarecidos, parece ser propdsito util e
de uma realizagdo pratica possivel.
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