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Resumo

MALAGUERA, M. A. E. (2018), Estudo numérico do transporte de bolhas/gotas em fluidos
newtonianos atraves das metodologias VOF e S-CLSVOF utilizando o OpenFOAM, 125p. Tese
de Doutorado (Térmica, Fluidos e Maquinas de Fluxo) - Instituto de Engenharia Mecanica,
Universidade Federal de Itajuba.

Escoamentos biféasicos sdo encontrados comumente em muitas aplica¢fes industriais tais como
no transporte de 6leo, em reatores quimicos, em resfriamento de reatores nucleares, em
processos de aeracdo e outros. O estudo numérico das bolhas ascendendo em meios viscosos e
gotas escoando em microcanais com juncfes em T sdo alguns destes exemplos e ainda existem
muitos desafios em seus estudos numéricos, especialmente os relacionados com a definicéo
correta da forma da interface entre os dois fluidos. No caso das bolhas ascendendo em meios
liquidos, sua forma final tem dependéncia direta com os nimeros adimensionais E6tvos,
Morton e Reynolds. Em gotas escoando em microcanais através de juncdes em T, o regime de
ruptura é fortemente influenciado pelo nimero de Capilaridade e por fatores geométricos como
a razdo entre o comprimento inicial da gota (I,) e a dimenséo transversal do microcanal (w).
Vérias técnicas numéricas de modelagem destes tipos de escoamentos bifasicos estdo
disponiveis na literatura e as mais comuns sao 0s métodos de captura da interface tais como o
método de Volume de Fluido (VOF) e método Level Set (LS). O objetivo do presente trabalho
é estudar numericamente a dindmica de uma bolha de gas ascendendo em um fluido estacionario
e uma gota escoando em um microcanal com juncdo em T, por meio das metodologias VOF e
o0 acoplamento VOF e LS (S-CLSVOF). As simulacdes foram realizadas com o software aberto
OpenFOAM, no qual a metodologia VOF esta implementada no modulo interFoam, e o
acomplamento S-CLSVOF que foi implementado durante o desenvolvimento deste trabalho.
Os resultados obtidos permitiram comparar as vantagens e desvantagens das duas
metodologias. Uma das grandes dificuldades na simulacéo de gotas em microcanais é o fato de
que, com baixos numeros de capilaridade, as correntes parasitarias tendem a deformar a
interface. Nas simulacdes realizadas estes erros numéricos afetaram o regime de ruptura da gota
através da juncdo em T. Para contornar este problema foi escolhido um nimero de Courant
adequado para cada simulagdo, porém, com a implementacdo da metodologia S-CLSVOF
conseguiu-se reduzir a formacdo destas correntes parasitarias. Os resultados das simulacdes
tanto de bolhas ascendendo em meios liquidos quanto de gotas escoando em microcanais
tiveram boa concordancia com a literatura consultada.

Palavras-chave

Escoamento bifasico, Volume de Fluido, S-CLSVOF, OpenFOAM.



Abstract

MALAGUERA, M. A. E. (2018), Numerical study of the bubble/droplets transport in
newtonian fluids using the VOF and S-CLSVOF methodologies using OpenFOAM
software, 125 p. Doctoral thesis — Intitute of Mechanical Engineering, Federal University
of Itajuba.

Two-phase flow is commonly found in many industrial applications such as oil transportation,
chemical reactors, cooling of nuclear reactors, aeration processes, etc. The numerical study of
bubbles ascending in viscous media and droplets flowing into microchannels with T-junctions
are some of these examples, and there are still many challenges in their numerical studies,
especially those related to the correct definition of the shape of the interface between the two
fluids. In the case of bubbles ascending in liquid media, its final form has direct dependence on
the dimensionless numbers EOtvos, Mortom and Reynolds. In droplets flowing in
microchannels through T-junctions, the rupture regime is strongly influenced by the capillarity
number and by geometric factors such as the ratio of the initial drop length ({,) to the transverse
dimension of the microchannel (w). The techniques of modeling these types of two-phase flows
are diverse, and the most common are the interface capture methods such as Volume of Fluid
(VOF) and Level Set (LS). In the present work the objective was to study the dynamics of a
bubble of gas ascending in viscous media and the dynamic of a drop flowing into microchannels
with T-junction using VOF methodologies and the coupling VOF-Level Set (S-CLSVOF). The
simulations were performed with OpenFOAM in which the VOF methodology is implemented
in the interFoam module, and the S-CLSVOF methodology, which was implemented in its
source code. The results obtained allowed comparing the advantages and disadvantages of the
two methodologies. One of the great difficulties in the simulation of droplets in microchannels
is the fact that, with low capillarity numbers, parasitic currents tend to deform the interface. In
our simulations these numerical errors affected the regime of rupture of the drop through the T-
junction. Assigning a suitable number of Courant we find to reduce them, however, with the S-
CLSVOF methodology we obtained a lower tendency to the formation of these parasitic
currents. The results of the simulations of both bubbles ascending in liquid media and droplets
flowing in microchannels have good agreement with the literature consulted.

Keywords
Two-phase flow, Volume of Fluid, S-CLSVOF, OpenFOAM.



LISTA DE FIGURAS

Figura 1.1: Exemplos de escoamentos bifasicos.. 21
Figura 1.2: Dispositivos com escoamentos bifasicos. ------=-====nmmmmmmmmmmm oo 22
Figura 2.1: Fragmentacdo de uma gota em uma superficie livre. -28
Figura 2.2: Diagrama de Clift. -----------m-m-m e 30
Figura 2.3: Ruptura de uma gota em um microcanal com jungdo em T. 32

Figura 2.4: Diagrama representativo da ruptura de gotas em um microcanal com juncao em
T oo 32

Figura 2.5: Diagramas que representam os comportamentos de gotas movimentando-se

através de uma juncdo em T para duas razdes de viscosidades. ---33

Figura 2.6: Diagramas de mecanismo de ruptura em juncGes em T. 34

Figura 2.7: Diagrama representativo do mecanismo de ruptura de gotas em juncbes em T.---34

Figura 2.8: Técnicas de Modelagem de escoamentos multifasicos. 36
Figura 2.9: Formas de representar superficies livres e interfaces entre fluidos. ----------------- 37
Figura 2.10: Fungdo volumétrica oo no método VOF , -----nmnmmmmmm oo 38
Figura 2.11: Comparacéo das diferentes técnicas para reconstrucdo da interface. -------------- 39
Figura 2.12: Fungdo Level Set. ------m-mmmmm oo 42
Figura 3.1: Fluxograma do acoplamento S-CLSVOF. -----mmmmmmmmm oo 51
Figura 4.1: Discretizacdo nos dominios de espaco e tempo. -----=========mmmmmmmmmmmmmm oo meeeee 60
Figura 4.2: Esquema de pastas que formam um caso no OpenFOAM. 66

Figura 4.3: Comparacédo da forma de uma bolha ascendendo num meio liquido com os solvers
(@) interFoam e (b) interDyMFoam. ---68

Figura 4.4: Tela de calculo da velocidade baricéntrica utilizando ParaView. 70

Figura 5.1: Vista da bolha no instante inicial dentro do dominio computacional em corte no

plano xy. ---72
Figura 5.2: Influéncia da relagdo do refinamento sobre a velocidade da bolha. ----------------- 73
Figura 5.3: Influéncia da relagdo do refinamento sobre a forma da bolha. 74
Figura 5.4: Refinamento dindmico sobre a interface da bolha.-------------=-=--=-=-emmcemmeeeo 74

Figura 5.5: Influéncia do nimero nBufferLayers na velocidade da bolha. 75



Figura 5.6: Influéncia do nimero nBufferLayers na forma final da bolha. 75

Figura 5.7: Dominio computacional em trés dimens@es para o Caso 3. 76

Figura 5.8: Evolucéo temporal da velocidade baricéntrica para os casos simulados com

condicdo de ndo deslizamento e livre deslizamento com o solver interDyMFoam. ------------- 77
Figura 5.9: DimensGes do dominio computacional adotado neste trabalho. 78
Figura 5.10: Influéncia do tamanho da malha na velocidade terminal para o caso 3.----------- 78
Figura 5.11: Influéncia do tamanho da malha na forma final da bolha. 79

Figura 5.12: Evolucédo temporal da velocidade terminal adimensional da bolha com as trés

metodologias. 79
Figura 5.13: Comparacdo das formas das bolhas com as trés metodologias estudadas e a

consultada na bibliografia. ============mmmmmmm e 80

Figura 5.14: Comparacédo da forma final e nimeros adimensionais reportados na literatura e

na presente simulacéo. 82
Figura 5.15: Numero de Reynolds da bolha em funcéo do tempo adimensional para Eo=339,

MO=43,1 € 1) /g = 100, =rmmrmmrmmrmm e 83
Figura 5.16: Numero de Reynolds da bolha em funcéo do tempo adimensional para Eo=339,

MO=43,1 € p;/py = 1000 =-mrnmrmmrmmrmm e 84
Figura 5.17: Campo de velocidades sobre a bolha para E0=339, Mo=43,1, p;/py = 100 com
(@) 11/ tg = 5€ (D) 1/ Hg = 100, mmmmmmmmmmmm oo 84
Figura 5.18: Dimens0es principais do dominio computacional e da gota. 86

Figura 5.19: Dominio computacional gerado com o arquivo blockMeshDict e a ferramenta

snappyHexMesh. 87
Figura 5.20: Forma da interface no tempo t = 0,02 s com valores do fator de compresséo: (a)
C,=1e)C, =3 88
Figura 5.21: Vetores velocidade sobre a zona de distor¢do da interface para os trés valores

de C, estudados._ 89
Figura 5.22: Campo de velocidades sobre a gota para um caso com Ca = 0,04, [,/w =

1,87 para (a) Co = 0,2¢e(b) Co = 0,5. 90
Figura 5.23: Campo dos vetores velocidade no momento da ruptura com a metodologia S-
CLSVOF ---91
Figura 5.24: Campo dos vetores velocidade no momento da ruptura com a metodologia

VO, mmmm oo et 91

Figura 5.25: Regimenes de ruptura de gotas em microcanais com juncdo em T.---------------- 92



Figura 5.26: Vetores velocidade instantaneos para Ca = 0,01 e lo/w = 2,3. 93

Figura 5.27: Espessura da gota (&) durante a ruptura no regime RNO. 93

Figura 5.28: Evolucédo temporal da espessura da gota durante sua ruptura em comparagao com
um caso similar do trabalho de Fu et al. (2011). 94

Figura 5.29: Evolucédo temporal da espessura da gota 6 /w, para Ca = 0.09 no regime RO

para diferentes relagdes de 1, /W. -==-=-=mmmmmmm s o 94

Figura 5.30: Evolucédo temporal da espessura da gota 6/w, para Ca = 0.09 no regime RNO

para diferentes relagdes de 1, /W. -==-=-=m-mmmmmm s 95
Figura 5.31: Modelo matematico obtido neste trabalho e modelo proposto por Leshansky et
al. (2012) com Ca = 0,09¢e l,/w = 2,9. 96




LISTA DE TABELAS

Tabela 4.1: Solvers multifasicos disponiveis N0 OpeNFOAM . ----=-=-=-mmmmmmmmmmmme oo 65
Tabela 5.1: Propriedades fisicas dos fluidos para a primeira etapa da simulago. ------------- 72
Tabela 5.2: Tamanho dos dominios cOMputacionais. --------=-=-===========mmmmmmmmmmo e 76
Tabela 5.3: Valores obtidos da velocidade terminal.---------=-===memmmmmm oo 77
Tabela 5.4: Propriedades dos fluidos para a segunda e terceira etapa da simulacéo.----------- 81
Tabela 5.5: Propriedades fisicas dos fluidos. 87

Tabela 5.6: Tempo de processamento para os diferentes nimeros de Capilaridade. ----------- 87



Lista de Simbolos

Letras Latinas

A

p

prgh

Matriz com coeficientes diagonais, sem dimensoes.
Vetor do termo fonte referente ao centro dos volumes, sem dimensoes.

Constante na Eq. (3.11), sem dimens0es.
Distancia entre o centro de dois volumes vizinhos (m).
Diametro da bolha (m).
Matriz com coeficientes diagonais, sem dimensoes.
Variavel tensorial genérica, sem dimensdes.
Variavel tensorial genérica, sem dimensdes.
Forca de tensao superficial por unidade de volume (Pa/m).
Maodulo do vetor gravidade (m/s?).
Vetor gravidade (m/s?).
Altura do liquido (m).
Variavel tensorial genérica, sem dimensdes.
Funcdo de Heaviside, sem dimensoes.
Curvatura da interface (m)
Comprimento da gota no momento em que ela chega na juncédo (m).
Comprimento inicial da gota (m).
Variavel tensorial genérica, sem dimensdes.
Vetor unitario normal & interface, sem dimensGes.
Ponto central de um volume de controle, sem dimensoes.
Matriz com coeficientes ndo-diagonais, sem dimensoes.
Presséo (Pa).

Presséo dinamica (Pa).



5(¢o)

S()

W

Ponto central de um volume de controle, sem dimensges.
Vazao do gas (uL/min).

Vetor elemento de area (m?).

Funcdo distancia, sem dimensoes.

Termo fonte na Eq. (4.1), sem dimensdes.

Tempo (S).

Vetor velocidade (m/s).

Vetor velocidade da fase continua (m/s).

Vetor velocidade da fase dispersa (m/s).

Vetor velocidade relativa (m/s).

Velocidade baricéntrica da bolha (m/s).

Velocidade adimensional baricéntrica da bolha, sem dimensdes.
Largura e altura do microcanal (m).

Fator na Eq. (4.9), sem dimensdes.

X1, X2, X3, X4, X5e X6  Constantes na Eg. (5.1), sem dimensoes.

Letras Gregas

a

/

a

Hc

%]

Fracdo volumeétrica, sem dimensdes.

Constante na Eq. (5.3), sem dimensdes.

Espessura da interface (m).

Diferenca porcentual entre o Reynolds optido e o consultado na literatura (%).
Viscosidade absoluta (kg/m s).

Viscosidade da fase continua (kg/m s).

Viscosidade da fase dispersa (kg/m s).

Massa especifica, (kg/m?).



Pe Massa especifica da fase continua, (kg/m3).

Pd Massa especifica da fase dispersa, (kg/m?).

T Tensor das tensdes viscosas, (N/m?).

At Intervalo de tempo artificial, (s).

T Tempo adimensional, sem dimensdes.

o Coeficiente da tenséo superficial, (Pa m).
) Espessura minima da gota (m).

6t™  Novo intervalo do tempo ().

5t°  Tempo antigo (s).

6(x) Funcéo delta de Dirac, sem dimensdes

¢ Funcdo Level Set (curva de nivel), sem dimensdes.
bo Funcdo Level Set inicial, sem dimensdes.

¢corr NUmero de iteracfes, sem dimensdes.

y Variavel tensorial genérica, sem dimensdes.

7 Variavel tensorial genérica, sem dimensdes.

® Vetor das variaveis referente ao centro dos volumes, sem dimensdes.
r Constante na Eq. (3.16), sem dimens0es.

LY Coeficiente de difusdo (m?/s).

Ax Tamanho da malha, (m).

Indices

b Baricéntrica

C Fase continua
d Fase dispersa
I Liquido

g Gas



0 Inicial
T Transposto

NUmeros Adimensionais

Bo Numero de Bond.
Ca Numero de capilaridade.
Co NuUmero de Courant.

Co® Numero de Courant adaptativo.

C0,4 NUmMero de Courant maximo.

Eo NUmero de Eo6tvos.
Mo NUmero de Morton.
Re Numero de Reynolds.

Lista de Abreviaturas
ACLSVOF Acoplamento VOF e LS (Algoritmo de Yang et al. (2006)).
ASM Algebraic Slip Model.

CFD Computational Fluid Dynamics (Dinamica dos Fluidos Computacional).
CLSVOF Acoplamento VOF e LS (Algoritmo de Sussman e Puckett (2000)).
CSF Continuum Surface Force.

CSS Continuous Surface Stress.

CST Continuum Surface Tension.

DPD Dissipative Particle Dynamics.

DPM Dispersed Phase Model.

EGMM Eulerian Granular Multiphase Model

EMM Eulerian Multiphase Model.

Fl Fronteira imersa.

FVC Finite Volume Calculus.

FVM Finite Volume Method.

FOAM Field Operation and Manipulation.



LAC-UNIFEI Laboratorio de Astrofisica Computacional — UNIFEI.

LBM Lattice Boltzmann Model

LS Level Set (Curva de nivel).

LWENO Linear weighted essentially non-oscillatory scheme
MD Molecular Dynamics.

NR Na&o ruptura.

PIMPLE Acoplamento PISO e SIMPLE

PISO Pressure-Implicit with Splitting of Operators.
PLIC Piecewise Linear Interface Calculation.
PROST Parabolic Reconstruction of Surface Tension.
RO Ruptura obstruida.

RNO Ruptura ndo obstruida.

SAMR Structured Adaptative Mesh Refinement).

S-CLSVOF Acoplamento VOF e LS (Algoritmo de Albadawi et al. (2013))

SIMPLE Semi-Implicit Method for Pressure-Linked Equations.
SLIC Simple Line Interface Calculation.

SPH Smoothed Particle Hydrodynamics.

VOF Volume of Fluid (Volume de Fluido).

VTK Visualization toolkit.



Sumario

CAPITULO 1- INTRODUCAO

1.1 Contexto e Motivacao

1.2 Objetivos

1.3 Justificativa e Relevancia

1.4 Desenvolvimento do trabalho

CAPITULO 2 - REVISAO BIBLIOGRAFICA

2.1 Introducéo aos escoamentos bifasicos

2.1.1 Ascencdo de bolhas através de liquidos

2.1.2 Escoamentos bifasicos em Microcanais

2.2 Modelagem de escoamentos Multifasicos.

2.3.1 Método Volume de Fluido (VOF)

2.3.2 Método Level Set (LS)

2.3.3 Acoplamento dos Métodos Level Set - VOF (CLSVOF)

CAPITULO 3 - FUNDAMENTOS MATEMATICOS

3.1 Introducéo

18

3.2 Equacbes de Navier-Stokes

3.2.1 Formulacdo da metodologia VOF

3.2.2 Tensdo Superficial

3.2.3 Acoplamento VOF com LS (CLSVOF)

3.3 Condicdes iniciais e de contorno.

3.4 NUmeros adimensionais relevantes

CAPITULO 4 - METODO NUMERICO

4.1 Fluidodindmica Computacional

4.2 Principais caracteristicas do OpenFOAM

4.3 Discretizacdo por VVolumes Finitos

4.4 Acoplamento pressdo—velocidade

4.5 Solvers disponiveis no OpenFOAM

4.6 Estrutura de um caso no OpenFOAM

4.7 Descricdo dos solvers interFoam e interDyMFoam

4.8 Implementacéo do acoplamento VOF-LS no OpenFOAM




19

4.9 Po6s-processador ParaView ---69
CAPITULO 5 - RESULTADOS E DISCUSSOES 71
5.1 Ascenséo de uma bolh@-----------=-=-m-mmm oo 71
5.1.1 Efeito dos parametros de refinamento. 72
5.1.2 Efeito das dimens6es do dominio computacional, do tamanho da malha e das condi¢Bes
de contorno nas paredes. 75
5.1.3 Efeito da variacdo dos numeros adimensionais 80
5.1.4 Efeito das razdes de massa especifica e viscosidade 82
5.2 Transporte de uma gota em um microcanal ---------=-==-===-=mmmmsmmmmm oo 85
5.2.1 Definicéo da geometria e malha. 85
5.2.2 Estudos dos parametros da simulacao. 88
5.2.3 Mecanismos de ruptura/néo ruptura de gotas com juncdes em T. 92
CAPITULO 6 - CONCLUSOES E TRABALHOS FUTUROS 98
6.1 Conclusdes 98
6.2 Trabalhos FUtUros. -------=-m-mmm oo 99
REFERENCIAS BIBLIOGRAFICAS 100
APENDICES. 105
Apéndice 1 105
1.1 Arquivos que compdem cada pasta de um caso em OpenFOAM 105
Apéndice 2 107
2.1 Acess0 a0 COAIQO FONTE --mmmmmmmmmmm e oo oo 107
Apéndice 3 110
3.1 Refinamento dindmico com o Solver interDyMFoam e arquivos do cédigo fonte
relacionados com sua funcionalidade 110
Apéndice 4 112
4.1 Explicacédo das funcionalidades dos arquivos do codigo fonte do solver
interFoam -112
4.2 Arquivos adicionais no caso do solver S-CLSVOF. --112
ANEXOS 114
ANEXO A 114
A.1 Arquivo dynamicMeshDict 114
ANEXO B 116

A.1 Fotografia do Cluster do Laboratorio de Astrofisica Computacional da UNIFEI- 116
ANEXO C 117




20

C.1 Arquivo controlDict da pasta system. 117
ANEXO D 118
D.1 Arquivo snappyHexMesh -118
ANEXO E 125

E.1 Resultados apresentados por Hoang et al. (2013) -----------=-==-=-==-mmmmmmmmm oo 125



21

Capitulo 1

Introducéo

1.1 Contexto e Motivacao

As aplicacBes envolvendo escoamentos multifasicos estdo presentes em muitos ramos
da engenharia. Entre estes podem ser citados: a industria de petréleo, a indUstria quimica,
equipamentos de refrigeracdo como condensadores, evaporadores e torres de resfriamento,
misturadores siderdrgicos, bombeamento de dgua por processo de elevagdo por ar, plantas de

poténcia, reatores nucleares, entre outros.

Bolhas de um gas ascendendo num meio liquido (Fig. 1.1a) e gotas caindo ou a colisdo
entre elas (Fig. 1.1b), sdo exemplos deste tipo de escoamento. A ascencdo de uma bolha de gas
em um liquido viscoso € geralmente acompanhada por deformagdes significativas, indicando
uma interacdo complexa e uma forte dependéncia das propriedades dos fluidos. Varios estudos
numéricos e experimentais abordam este problema e sdo ainda muito utilizados como

referéncia, 0 que mostra que a ciéncia ainda tem muito a evoluir.

Figura 1.1: Exemplos de escoamentos bifasicos. (a) bolhas de ar ascendendo num liquido, (b) coliséo entre duas
gotas. Fonte: https://www.google.com.br/search?q=imagenes+de+escoamentos+multifasico.

Outras aplicagcbes sdo encontradas em tecnologias de microsistemas como
equipamentos biomédicos, bioquimicos e em microreatores de escoamento segmentado, como
mostrado na Figura 1.2. No dispositivo microfluidico apresentado na Figura 1.2(a) as gotas
escoam através de uma juncdo em T, apds um canal lateral contendo uma segunda solucao
aquosa ao ser injetada nas gotas. Na Figura 1.2(b) é apresentado um processo de separacao de
bolhas em uma jungdo em T. Estes dispositivos de dimensBes micro e até nanométricas podem
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ser usados para diversas aplicagdes como na sintese quimica fina e em microrreatores para a
indUstria quimica e bioquimica. O projeto desses microsistemas requer uma compreensdo

completa e uma visdo mecanicista do fenbmeno em questao.

Solucao
aquosa

Figura 1.2: Dispositivos com escoamentos bifasicos. (a) llustracdo de um dispositivo microfluidico (GUO et al.
2012). (b) Hustracdo de um distribuidor de bolhas (HOANG, 2012).

A Dinamica dos Fluidos Computacional (CFD) como ferramenta para estudar o
comportamento desses tipos de escomentos bifasicos (bolhas ascendendo em meios liquidos e
gotas escoando em microcanais) pode fornecer informacgdes detalhadas sobre a fisica desses
fendmenos. Em ambos os tipos de escoamentos bifasicos é preciso modelar com precisdo a

interface entre os fluidos.

Dentre as metodologias numéricas existentes, o presente trabalho deu enfoque ao uso
das técnicas VOF (Volume de Fluido) e CLSVOF (acoplamento do Level Set e VOF). A
primeira, VOF, ja implementada no OpenFOAM baseia-se no calculo da fragéo volumétrica de
uma das fases presentes no escoamento. Em alguns problemas nos quais a interface se alonga,
como no processo de ruptura de gotas/bolhas, esta metodologia pode gerar resultados nédo
fisicos devido a dificuldade de representar corretamente a interface. Desta forma, a principal
motivacdo do trabalho foi testar a técnica CLSVOF para os mesmos problemas, buscando

identificar as vantagens e desvantagens de cada uma das duas metodologias.

As técnicas VOF e Level Set (LS) foram revisadas para o estudo de escoamentos

bifasicos e foi feita uma ampla revisdo bibliografica do estado da arte envolvendo as duas
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técnicas. Além disso, é feita uma breve introducdo sobre Fluidodindmica Computacional e

sobre o software livre, OpenFOAM.

1.2 Objetivos
O objetivo geral deste trabalho foi estudar problemas envolvendo o transporte de
bolhas/gotas em fluidos newtonianos por meio das metodologias VOF e CLSVOF usadas para

0 estudo de escoamentos bifasicos com a utilizagdo do codigo aberto OpenFOAM.

Dentre os objetivos especificos podem ser citados:

eRealizar uma ampla revisdao das metodologias numéricas VOF e LS empregadas
para analisar escoamentos envolvendo o transporte de bolhas e gotas.

eEntender a estrutura e as funcionalidades ja disponiveis no cdédigo OpenFOAM
com a metodologia VOF afim de obter dados para a implementacdo do acoplamento VOF
e LS no cédigo OpenFOAM.

elmplementar no cddigo computacional, modelos ou outras funcionalidades
necessarias para representar o problema completo. Definir o tipo de malha numérica,
condigdes iniciais e de contorno, escolher os métodos de discretizacdo espacial e temporal
dentre outros.

eValidar a metodologia VOF implementada no OpenFOAM com simulagdes da
ascencdo de uma bolha num meio liquido e comparar os resultados com a literatura.

elmplementar no OpenFOAM a metodologia CLSVOF com 0 objetivo de estudar
o transporte de bolhas em microcanais e estudar os mecanismos de ruptura.

eAnalisar os resultados das simulacbes numéricas e comparar com resultados da

literatura.

1.3 Justificativa e Relevancia

Os escoamentos bifasicos ocorrem em uma ampla gama de situagées, como processos
biolégicos e industriais, e nas Ultimas décadas numerosos pesquisidores abordaram estes
estudos tanto tedrica quanto experimentalmente. Um exemplo fundamental é o caso de uma
bolha de gas isolada que se eleva e se deforma em um liquido viscoso. Um conhecimento deste
sistema basico é de grande importancia para entender escoamentos mais complexos, como 0s
escoamentos borbulhantes. Outro exemplo de interesse sdo as gotas confinadas no interior de
microcanais escoando através de jun¢Ges em T, dispersas em outra fase continua. O interesse
em manipular gotas em microcanais surgiu de duas motivacdes distintas mas complementares.

A primeira € o desejo de prodizir gotas calibradas para aplicacdes em ciéncia de materiais, nas
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industrias farmacéuticas e alimentares. A segunda tem relagdo com aplicagdes em microfluidica
digital, um tema inteiramente dedicado ao tratamento de gotas em microsistemas. Do ponto de
vista fluidodindmico, a microfluidica digital trata de interfaces mdveis que adquierem

dindmicas muitas vezes complexas complexas.

Nas Ultimas décadas as técnicas em CFD (Computational Fluid Dynamics) com novas
ferramentas numéricas e computacionais, tornaram possivel ampliar o estudo do
comportamento dindmico desses tipos de escoamentos bifasicos. A escolha correta de um
codigo CFD como ferramenta para analisar um determinado fendmeno requer muitas
consideracOes tais como a facilidade de uso, a capacidade de representar a geometria, a
eficiéncia e robustez das técnicas numéricas disponiveis e a diversidade dos problemas fisicos
gue o cadigo pode resolver. Atualmente diferentes softwares em CFD estdo disponiveis, como
por exemplo os comerciais CFX e FLUENT, ambos da ANSYS e PHOENICS, da CHAM.
Contudo, em muitos casos, 0 custo de adquirir uma licenca inviabiliza sua escolha,
principamente para a realizacdo de trabalhos de pesquisa académicos. Outras limitagdes dos
softwares comerciais refere-se a falta de detalhes dos modulos existentes e a impossibilidade

de efetuar novas implementacoes.

Existem também cddigos em CFD gratuitos disponiveis, cuja maioria foi desenvolvida
no meio académico. O software de codigo livre OpenFOAM utilizado neste trabalho, surgiu
como uma op¢do vidvel e muito interessante para o presente estudo. Esse software relne
caracteristicas como a possibilidade de implementar uma nova metodologia para estudar classes
de escoamentos, diferentes métodos de discretizacdo temporal e espacial disponiveis, assim
como a existéncia de ferramentas de geracdo de malhas, refinamento local e dindmico. Além
disso, modelos de turbuléncia podem ser testados e adequados para cada estudo. Neste contexto,
além do fato do cddigo ser aberto/livre, todos estes fatores contribuiram para sua escolha no

presente trabalho.

As primeiras simulagdes feitas no presente estudo foram conduzidas com a metodologia
Volume de Fluido que j& estava implementada no c6digo. O objetivo dessas primeiras
simulacoes foi validar o codigo com a bibliografia consultada. Em seguida foi implementada a
metodologia S-CLSVOF de Albadawi et al. (2013) e foram posteriormente comparadas ambas
metodologias especialmente no estudo dos mecanismos de ruptura/ndo ruptura de gotas

escoando através de microcanais com jungdes em T.
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1.4 Desenvolvimento do trabalho

No capitulo 2 sdo citados trabalhos numéricos desenvolvidos para o estudo de
escoamentos envolvendo principalmente o transporte de bolhas/gotas. A reviséo bibliografica
foi feita com o intuito de se conhecer as diferentes metodologias mais utilizadas atualmente,

assim como para coletar dados para comparagdo com o presente trabalho.

No capitulo 3 a modelagem matematica utilizada no presente estudo, as equagfes da
metodologia VOF assim como a formulacdo do acomplamento Volume de Fluido e Level Set

sdo apresentadas.

No capitulo 4 a metodologia numérica utilizada no presente trabalho é apresentada,
destacando o uso do OpenFOAM e as técnicas de discretizacdo, de geracdo de malha,
acompanhamento e reconstrucdo da interface e aos procedimentos de solucéo das equacfes de

conservacao.

No capitulo 5 sdo apresentados os resultados numéricos obtidos neste trabalho,
relacionados com a ascencdo de uma bolha em um meio viscoso e a dinamica de uma gota
escoando através de um microcanal com juncdo em T. Ambos estudos numéricos usaram as
metodologias VOF e S-CLSVOF, estabelecendo comparagdes entre as duas técnicas e com
resultados numéricos e experimentais da literatura consultada.

Finalmente, sdo discutidas as principais conclusdes do presente trabalho e séo propostas

possibilidades para trabalhos futuros.
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Capitulo 2

Revisao Bibliografica

Neste capitulo, apresenta-se uma revisdo da literatura sobre os fundamentos de
escoamentos bifasicos e as técnicas de modelagem utilizadas neste tipo de problema. Os temas
abordados tratam, da ascencdo de bolhas em meios liquidos e os escomentos bifasicos em
microcanais. E apresentada uma breve descricdo das principais técnicas de modelagem, com
énfase nas baseadas em malhas, com captura da interface e os métodos Volume de Fluido
(VOF) e Level Set (LS).

2.1 Introducédo aos escoamentos bifasicos

Os escoamentos bifasicos sdo fontes de inimeros processos ndo-lineares de relevancia
cientifica e tecnoldgica. Esses escoamentos sdo observados tanto em processos industriais
guanto na natureza. S8o citados como exemplos a cavitacdo em turbinas e bombas hidraulicas,
processos de fabricacdo de papel e plasticos, extracdo de petroleo, aspersdo de liquidos no ar

como venenos e aerossois, fluxo de sangue e disperséo de poluentes na atmosfera.

Em diversas industrias, incluindo de processos, energia, aeroespacial e transporte, 0s
escoamentos em duas ou mais fases sdo praticas comuns. Em outros casos eles sdo indesejados,
mas simplesmente podem ndo ser possiveis ou economicamente viadveis de evitar. Portanto, a
analise e compreensdo dos escoamentos em duas fases sdo de suma importancia e 0s processos

envolvendo tais escoamentos devem ser projetados e controlados de forma segura.

Estes escoamentos séo caracterizados por um movimento complexo da interface que
separa as massas dos fluidos presentes e pode sofrer deformacdes significativas e transicoes
topoldgicas. Geralmente, sdo amplamente categorizados pelos estados fisicos dos componentes
constituintes e pela topologia das interfaces. Assim, um escoamento de duas fases pode ser
classificado como gas-sélido, gas-liquido, liquido-sélido ou no caso de dois liquidos ndo
misciveis, liquido-liquido. Da mesma forma, um escoamento pode ser amplamente classificado
topologicamente como separado, disperso ou de transicdo (BERGLES et al. 1981 e HEWITT,
1982). Esta variedade de combinagdes torna o projeto de equipamentos industriais para

aplicacdes de escoamento em duas fases uma tarefa complexa.

A previsdo do comportamento de um escoamento bifasico é extremamente complexa,
especialmente devido as interacGes entre as fases. As fases podem se arranjar em varias

configuracgdes ou padrdes. A ocorréncia de um determinado padrdo de escoamento depende das
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caracteristicas geomeétricas do sistema de transporte de fluido, de variaveis operacionais e das

propriedades fisicas das substancias que compdem a mistura bifésica.

A necessidade de modelar e prever o comportamentos destes escoamentos € um tema
persistente em muitos trabalhos de pesquisa. Existem trés maneiras pelas quais esses modelos
sdo explorados (BRENNEN, 2005): experimentalmente, através de modelos de tamanho
laboratorial equipados com instrumentacdo, analiticamente usando equagdes matematicas e
modelos de escoamentos, ou computacionalmente, usando as técnicas CFD e modelos
numéricos para predizer a posicdo e forma da interface nos fluidos. Muitos projetos de
equipamentos sujeitos a escoamentos bifasicos ainda dependem, em grande parte, de
correlagbes empiricas deduzidas a partir de resultados de medi¢cdes experimentais realizadas
em condicBes mais proximas possiveis das operacionais (FACCINI, 2008). Por outro lado,
como as correlacBes empiricas foram obtidas em laboratorio, tém a desvantagem de que essa

informagao experimental possa esconder informag0es relacionadas ao processo industrial.

Consequientemente, a capacidade preditiva e a compreensdo fisica dependem fortemente
de modelos tedricos sendo a complexidade da maioria dos escoamentos bifasicos, um grande
obstaculo. E possivel codificar as equaces da quantidade de movimento para cada uma das
fases ou componentes e calcular todos os detalhes de cada uma das fases, mas a capacidade de
processamento e a velocidade dos computadores necessarios sdo muito elevadas e nem sempre
estdo disponiveis para o estudo da maioria dos escoamentos que Sd0 comumente
experimentados. Quando o escoamento de uma ou ambas as fases se torna turbulento o que é
bastante comum, a magnitude do desafio aumenta ainda mais. Portanto, as simplificacGes séo

muitas vezes também necessarias nas solucdes tanto analiticas quanto numéricas.

A turbuléncia em escoamentos bifasicos chama a atencdo ndo somente pelo fendbmeno
de formacdo de esteiras turbilhonares, mas também pelo fato de que a turbuléncia na fase
continua afeta a dindmica da fase dispersa (bolhas/gotas). A turbuléncia também pode levar a
deformacéo por cisalhamento, fragmentando assim uma bolha/gota e criando varias outras
bolhas/gotas satélites como mostrado na Figura 2.1. Outro fenbmeno observado em
escoamentos bifasicos turbulentos é por exemplo, um jato de liquido que é quebrado em gotas

aparentemente microscopicas, conhecido como atomizacao.
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Figura 2.1: Fragmentagdo de uma gota em uma superficie livre. Fonte: Tryggvason, Scardovelli e Zaleski
(2011).

Os escoamentos bifasicos que se desenvolvem em regime laminar sdo mais comuns em
dispositivos microfluidicos. O estudo do comportamento do escoamento bifasico em
dispositivos microfluidicos ganhou destaque, visto que o entendimento de suas caracteristicas
é fundamental para o projeto e aplicacdo de aquecimento/resfriamento, mistura, reacdes e
emulsdes. Essa area de pesquisa € um campo interdisciplinar de rapido crescimento com varias
aplicagdes em bioquimica, biotecnologia e processos quimicos em geral. Atualmente, j& estdo
disponiveis sistemas capazes de separar, detectar ou filtrar substancias, misturadores de
solucBes, microvalvulas, microbombas e sistemas para obtencao de particulas e outros produtos
em escala reduzida (WHITESIDES, 2006).

Neste trabalho foram simulados escoamentos laminares bifasicos gas-liquido e liquido-
liquido e em especifico estudou-se a ascensdo de bolhas num meio liquido estagnado e limitado
por paredes e o transporte de gotas dentro de microcanais. A seguir sdo descritos alguns
trabalhos utilizados como referéncia que também auxiliaram na compreesdo do estado da arte

deste tema.

2.1.1 Ascencdo de bolhas através de liquidos
Um exemplo classico de escoamento bifasico é o de uma bolha de gas isolada
ascendendo e deformando-se num liquido estacionario. As colunas de bolhas sdo reatores
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multifasicos onde o gés, que constitui a fase dispersa, é distribuido no fundo da coluna e sobe
através do liquido que constitui a fase continua (estacionaria). Estes equipamentos séo
utilizados em muitos processos industriais importantes que envolvem sistemas gas-liquido nas
areas quimicas (por exemplo, fabricacdo de combustiveis sintéticos), bioldgicas (por exemplo
fermentadores) e petroquimicas (por exemplo, liquefagdo com carvao). As colunas de bolhas
apresentam vantagens sobre outros reatores multifasicos, que incluem baixo preco, construcao
simples, baixos custos operacionais, mistura eficiente e alta eficiéncia de transferéncia de massa
e calor (DIAZ et al., 2008). Apesar das extensas aplica¢fes industriais das colunas de bolhas,
ainda existem algumas quest6es néo respondidas, basicamente devido ao conhecimento parcial

da dindmica do escoamento gas-liquido.

Existem trabalhos experimentais e numéricos envolvendo bolhas ascendendo num
liquido (BHAGA e WEBER, 1981; RAYMOND e ROSANT, 2000; TOMIYAMA et al., 2002)
desenvolvidos h4 mais de 15 anos, que ainda sdo tomados como referéncia, porém, existem
aspectos importantes que ainda permanecem incertos no comportamento de uma Unica bolha

ascendendo em meios liquidos.

Em geral a ascensdo de uma bolha no liquido é uma funcéo de varios parametros tais
como a caracteristica geométrica da bolha (tamanho e forma), as propriedades dos sistemas gas-
liquido (viscosidade, tensdo superficial, concentracdo do soluto, diferenca de massa especifica
entre gas e liquido), movimento do liquido (direcdo) e condicdes de operacdo (temperatura,
pressdo, gravidade). As paredes do recipiente que as contém pode também afetar a dindmica da
bolha assim como sua forma final (CLIFT e GRACE 1978). A Figura 2.2 é conhecida como
diagrama de Clift e mostra a forma de bolhas e gotas movendo-se em meios liquidos
estacionarios, em funcéo dos nimeros adimensionais de Reynolds (Re), E6tvos (Eo) e Morton
(Mo) (definidos no Cap. 3). Um dos objetivos deste trabalho foi também verificar a forma final
de uma bolha em ascensdo, utilizando as duas metodologias numéricas mencionadas, VOF e S-

CLSVOF, e comparar os resultados com o diagrama de Clift.

Observa-se na Figura 2.2 que, quando as bolhas sdo pequenas e a tensdo superficial é
alta ou seja, baixos numeros de Reynolds e E6tvos ou também baixos Re e Eo altos, as bolhas
permanecem esféricas e a dindmica da bolha se torna independente da tensdo superficial
(ESMAEELI E TRYGGVASON, 1998). Para altos valores de Morton as bolhas se tornam
elipsoidais a medida que Reynolds aumenta. Um aumento também de Eo faz com que as bolhas
se deformem e assumam a forma de “calotas esféricas”. Para Morton moderados, as bolhas

apresentam forma helicoidal. Para altos valores de Eo e Mo elas podem sofrer grandes
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deformacdes e até se fragmentar. O nimero de Reynolds é geralmente calculado com base na
velocidade terminal da bolha e desta forma so pode ser determinado apds o regime terminal ser

atingido, no qual a aceleracéo € nula.
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Figura 2.2: Diagrama de Clift. Forma das bolhas e gotas movendo-se através de liquidos. Fonte: adaptado de
Clift e Grace (1978).

Algumas limitacbes nos métodos experimentais tornam necessaria a investigacao
numeérica, por exemplo, é dificil obter informacGes completas sobre o campo de velocidade e a
distribuicéo de pressdo em todo o dominio. Em geral, os métodos experimentais estdo limitados
aos casos com formas de bolhas simples. As simulagdes numéricas permitem estudar bolhas
com formas diversas. Por exemplo, o efeito da forma inicial da bolha em sua ascengéo, bem
como o efeito das razbes de baixa massa especifica e viscosidade, ou regimes de numeros de

Reynolds baixos sdo dificeis de se estudar experimentalmente.
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Neste contexto, o uso da dindmica computacional de fluidos (CFD) torna-se uma
ferramenta essencial, pois pode prever e descrever a hidrodindmica em escala local e global.
Nesse sentido, varios estudos de escoamentos multifasicos utilizando ferramentas CFD foram
publicados nos ultimos 10 anos. No entanto, varios problemas de modelagem ainda precisam
ser resolvidos devido as complexas caracteristicas hidrodindmicas relacionadas com as

interacOes interfaciais.

2.1.2 Escoamentos bifasicos em Microcanais

Escoamentos bifasicos em microcanais recentemente tém atraido a atencdo de muitos
pesquisadores devido a sua ampla aplicabilidade nas modernas e avancadas tecnologias tais
como micro-electrdnica, engenharia de processos quimicos, engenharia genética,
bioengenharia, miniaturizacdo de dispositivos em outros campos como na inddstria
aeroespacial e nuclear. Trocadores de calor implementados em equipamentos como
supercomputadores, lasers e reatores nucleares também estdo entre as aplicacOes atuais (PARK
e PUNCH, 2008).

Vaérias caracteristicas de escoamentos bifasicos em microcanais tém sido pesquisadas
nas Ultimas décadas, visando por exemplo, analisar os padrdes de escoamento (FUKANO e
KARIYASAKI, 1993, TRIPLETT et al., 1999a e HETSRONI et al., 2003) e a queda de pressédo
(TRIPLETT et al., 1999b). Trabalhos numéricos e experimentais sobre a dindmica de bolhas e
gotas em microcanais tém sido realizados por varios pesquisadores com o0 objetivo de estudar
a condicdo de ruptura e ndo-ruptura (FU et al., 2011; AFKHAMI, LESHANSKY e RENARDY,
2011 e HOANG et al., 2013). O comportamento de ruptura e de ndo ruptura de bolhas é muito
semelhante ao observado em gotas nos escoamentos em microcanais, segundo dados da
literatura consultada (JULLIEN et al., 2009).

Recentemente a tecnologia de escoamentos em microfluidos tem avangado como um
novo campo de pesquisa e fornece uma nova abordagem para a preparacao de emulsdes micro
dispersas controladas, que tém sido amplamente utilizadas nas rea¢fes quimicas, bioensaios,
processos de separacdo e de sintese de materiais. Emulsdes monodispersas podem ser
preparadas controladamente em microcanais com jungdes em T com dimensdes entre 10 e 500
um. O numero de capilaridade Ca, 0 qual representa a relacéo entre os efeitos viscosos e as
forcas de tenséo superficial, € o pardmetro mais importante nesse estudo. Estudos mostram que
em microcanais com juncdes em T, a condi¢do de ruptura/ndo-ruptura de gotas/bolhas é

influenciada principalmente pelo nimero de capilaridade Ca e pela razdo entre 0 comprimento
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da bolha ou gota na juncéo (l,) e a dimenséo transversal do microcanal (w), ou seja l,/w
(HOANG et al. 2013). Na Figura 2.3 é ilustrado o processo de ruptuta simétrica de uma gota

num microcanal de segdo retangular, com jungéo em T.

Figura 2.3: Ruptura de uma gota em um microcanal com junc¢do em T. Fonte: Hoang et al. 2013.

Apesar de um alto interesse pelas técnicas microfluidicas baseadas em gotas, a
compreensdo tedrica desta operacao unitaria € bastante limitada. Link et al. 2004 descrevem
em seus estudos experimentais o processo de ruptura de gotas movimentando-se atraves de uma
jungdo em T de secdo transversal quadrada de 30 x 30 um. Nesses experimentos 0s autores
constataram que o0 mecanismo de ruptura/ndo ruptura é governado pela relacdo entre o nimero
de capilaridade e o comprimento adimensional da gota definido pela relacéo [,/mw. Na Figura

2.4 apresenta-se a linha de transicdo entre 0s mecanismos de ruptura/ndo ruptura.
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Figura 2.4: Diagrama representativo da ruptura de gotas em um microcanal com jun¢do em T. A linha continua
indica a transi¢do entre os mecanimos de ruptura/ndo-ruptura. Fonte: adaptado de Link et al. 2004.
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Jullien et al. (2009) apresentam estudos experimentais sobre a ruptura de gotas em
microcanais com jungdes em T em uma faixa de nimero de capilaridade de 4x10~*a 2x1071
e duas razdes de viscosidades dos fluidos (14 /u.) de 0,11 e 1,67. Duas formas de ruptura sdo
apresentadas neste trabalho: ruptura obstruida (ou blogueada) e ndo obstruida. No caso da
ruptura com obstrucdo é mantida uma distancia muito pequena entre a parede e a gota durante
aruptura, comumente inferior ao de uma resolucéo visual, e no caso ndo obstruida essa distancia
entre a parede e a gota é visivel. Na Figura 2.5 sdo apresentados os resultados mais importantes
desta pesquisa, mostrando as trés regides: A (ndo ruptura ou NR), B (ruptura nao obstruida ou
RNO) e C (ruptura obstruida ou RO).

(a) (b)

log(Ca)

Figura 2.5: Diagramas que representam os comportamentos de gotas movimentando-se através de uma jungao
em T para duas razdes de viscosidade: (a) uq/u. = 0,11 e (b) uq/u. = 1,67. Fonte: Jullien et al. (2009).

Fu et al. (2011), estudaram experimentalmente a ruptura de bolhas de Nitrogénio em
misturas de glicerol-4gua com varias concentrac6es, dentro de um microcanal retangular de 400
x 400 um com juncdo em T, variando o ndmero de capilaridade de 0,001 a 0,1. Quatro
mecanismos de ruptura foram identificados, tipo | (RO), no qual a ruptura da bolha é controlada
pelo aumento da pressdo na fase liquida, no tipo 1l (RNO) é controlada tanto pelo aumento da
pressdo como pelas forcas viscosas e no tipo 111 (RNO) no qual o mecanismo é controlado por
uma lei com dependéncia entre a espessura da bolha durante a ruptura e o tempo restante durante
0 processo de ruptura. Este tipo de comportamento também foi relatado por Link et al. 2004 e
eles argumentam que a ruptura pode ser atribuida a instabilidades de Rayleigh-Plateau. O
quarto mecanismo é a condicdo de ndo ruptura (NR). Na Figura 2.6 é apresentado um grafico
que relaciona o nimero de capilaridade com a vazao do géas, onde pode-se apreciar estes quatro

mecanismo de ruptura.
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Figura 2.6: Diagramas de mecanismo de ruptura em junc6es em T. Fonte: Adaptado de Fu et al. (2011).

Leshansky et al. (2012) apresentam uma analise tedrica e numérica da ruptura de gotas
em juncbes em T. Com base em uma analise bidimensional sdo obtidas equacbes que
relacionam os diferentes pardmetros geométricos com o nimero de capilaridade é foram
tracadas a forma da interface durante a ruptura. Os resultados foram validados com simulagdes
numeéricas e com os resultados do trabalho de Jullien et al. (2009). Na Figura 2.7 séo
apresentados os resultados numéricos que predizem os mecanismo de ruptura/ndo ruptura de
gotas através de juncGes em T em funcdo do nimero de capilaridade e de [, /w. Leshansky et

al. (2012) apresentam nesse diagrama trés zonas: NR, RNO e RO.

0,12 T T T T T
01
0,08 + NR
o * RNO
S 0,06 -
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Figura 2.7: Diagrama representativo do mecanismo de ruptura de gotas em jungdes em T. Fonte: Adaptado de
Leshansky et al. (2012).
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As simulagBes numéricas de escoamentos bifasicos nestas geometrias muito pequenas
sdo geralmente complexas. Forcas capilares grandes, combinadas com o efeito de
confinamento, ruptura de gotas e 0s mecanismos que provocam a separagdo sdo apenas alguns
exemplos da complexidade neste tipo de simulagdes (AFKHAMI, LESHANSKY e
RENARDY, 2011).

Uma das grandes dificuldades na simulacéo de gotas ou bolhas em microcanais é o fato
de que em baixos numeros de capilaridade a interface tende a se deformar de forma néo fisica
devido a presenca de correntes parasitarias. As correntes parasitarias s&o movimentos nédo
fisicos do fluido gerados ao usar modelos, como as técnicas CSF (Continuum Surface Force),
para aproximar o célculo da tensdo superficial na interface (RENARDY e RENARDY, 2002).
Sua magnitude geralmente aumenta com o aumento da forca de tensdo superficial e pode se
tornar tdo grande que afeta a predicdo do campo de velocidade ou em circunstancias extremas
pode causar completa ruptura ndo fisica da interface. Estas correntes espurias sao um grande
problema no caso de microfluidos devido ao fato de que elas aumentam com o inverso do
numero de capilaridade, mas podem ser reduzidas em magnitude com maior refinamento da

malha e/ou com a diminui¢do do passo de tempo.

Outra dificuldade encontrada neste tipo de simulacdo consiste no alto custo
computacional pois sdo necessarios grandes refinamentos da malha do dominio computacional,

com o intuito de capturar os detalhes do escoamento.

2.2 Modelagem de escoamentos Multifasicos.

As técnicas de modelagem disponiveis para escoamentos multifasicos utilizam os
principios da Mecéanica dos Meios Continuos, que de forma geral podem ser classificadas como
apresentado na Figura 2.8 (SARKAR, 2008).

Na modelagem molecular (Molecular Dynamics, MD) cada molécula de fluido é
acompanhada de maneira individual. As trajetérias de atomos e moléculas sdo determinadas
resolvendo numericamente as equacfes do movimento de Newton para um sistema de particulas
que interagem. As forcas entre as particulas e sua energia potencial s&o definidas de acordo com
a mecanica molecular. O modelo mesoscopico considera principalmente métodos baseados em
particulas como € o caso de Dissipative Particle Dynamics (DPD) e o método de Lattice
Boltzmann (LBM). A modelagem macroscopica é dividida em duas classes: 0os métodos
baseados em particulas como é o caso do método Smoothed Particle Hydrodynamics (SPH) e

0s métodos baseados em sistemas de malhas. Os métodos baseados em malhas podem ser com
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ou sem captura e acompanhamento da interface. Entre os métodos de maior importancia
baseados em captura (chamados também métodos de volume), estdo o método Volume de
Fluido (VOF), Level Set (LS), e o acoplamento VOF e LS (CLSVOF). Ja entre os métodos de
acompanhamento de interface (chamados também métodos de superficie), estdo Front- Traking
e Fronteira Imersa (FI). Entre os métodos sem captura ou acompanhamento da interface estdo
0 Dispersed Phase Model (DPM), Eulerian Multiphase Model (EMM), Algebraic Slip Model
(ASM) e Eulerian Granular Multiphase Model (EGMM).

[ Técnicas de Modelagem de Escoamentos Multifasico J

* - v . ) *
[ Modelo Molecular ] [ Modelo Mesoscopico ] [ Modelo Macroscopico ]
h J l
Molecular Dissipative Lattice Boltzmann
Dynamics (MD) Particle Method (LBM)
Dynamics (DPD)
e |
[ Meétodos baseados em particulas J [ Meétodos baseados em malhas }
[ Smoothed Particle Hvdvodynamics (SPH) J
¢ h 4
P
Com Capfura ou Acompanhamento da Sem Captura ou Acompanhamento da
Interface Interface
.
v
p
Meétodos de Superficie Métodos de Volume
(Acompanhamento) (Captura)
M

v v v

Front- Fronteira Volume de Level Set (LS)
Tracking Imersa Fluido (VOF)

kA

[ Acomplamento VOF-LS ]

(CLSVOF)

,. l l :

_ Eulerian Gramilar
Dispersed Phase Eulerian Algebraic Slip Jﬁ;}f; s ; ;;;;ﬁ,}
Model (DPM) Multiphase Model (ASM) (EGMM)

Model (EMM)

Figura 2.8: Técnicas de modelagem de escoamentos multifasicos. Fonte: Sarkar (2008).
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No caso dos métodos baseados em malhas a maior dificuldade estd em capturar
corretamente a fronteira entre as fases e em calcular as descontinuidades das propriedades
fisicas através desta interface, tais como massa especifica e viscosidade. Uma boa representacédo

da interface implica em um célculo correto destas propriedades.

Em uma outra classificacdo geral dos métodos € comum separar 0s métodos em
Euleriano-Euleriano ou Euleriano-Lagrangiano, também chamado de Lagrangiano ou misto.
Esta classificacdo diz respeito a maneira como € considerada a fase dispersa (fase particulada).
A fase dispersa pode ser formada por particulas sélidas, bolhas de um gas ou gotas de um
liquido, nos escoamentos em que o padrdo disperso esta presente. A fase continua pode ser tanto
um liquido quanto um géas e desta forma sempre que houver dois ou mais fluidos imisciveis

separados por uma interface, esta caracterizado um sistema bi ou multifasico.

Nos métodos de superficie (Acompanhamento), a interface pode ser seguida
explicitamente utilizando pontos (particulas) marcadores especiais (Fig. 2.9a). Para os métodos
de volume (captura), os fluidos em ambos os lados da interface sdo, em geral, marcados por
particulas de massa desprezivel ou por uma funcéo indicadora (Fig. 2.9b). Independente do
método empregado, a caracteristica essencial para modelar corretamente a superficie livre deve
incluir um esquema para descrever a forma e localizacdo da superficie ao longo do tempo e a

aplicacdo correta de condigdes de contorno (YEOH e TU, 2010).

Meétodos de superficie Meétodos de volume

1
Flui(lio 1

Flui%io 1

@ ®)

Figura 2.9: Formas de representar superficies livres e interfaces entre fluidos: (a) Marcadores na interface, (b)
Os fluidos sdo marcados com marcadores sem massa. Fonte: Yeoh e Tu (2010).

Nos métodos de volume (captura) ndo ha necessidade de utilizar elementos
computacionais explicitos para marcar a interface (ESTACIO, 2008). Experimentos numéricos
tém mostrado que esta metodologia nédo requer detalhes adicionais no algoritmo para modelar
trocas na interface. Uma vantagem deste tipo de método € que a ruptura e coalescéncia da
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interface é tratada automaticamente, mas, em contrapartida, a localizacdo da interface nao €
bem definida. A desvantagem € que ha uma difusdo da interface sobre varias células, resultando

numa perda de precisao.

No presente trabalho foram utilizados os métodos de captura da interface VOF
(implementado no cddigo de OpenFOAM) e o método CLSVOF, o qual foi implementado,
posteriormente no codigo. A seguir sdo citadas com maior detalhe as técnicas VOF, LS e
CLSVOF.

2.3.1 Método Volume de Fluido (VOF)

Hirt e Nichols (1981) propuseram o método denominado VVolume de Fluido (VOF) para
representar a superficie livre em escoamentos de fluidos. Neste método é utilizada uma funcéo
marcadora para reconstrucdo da superficie livre, que assume valores entre 0 e 1, dependendo
da quantidade de fluido em cada célula. O movimento de todas as fases € modelado pela
formulacdo local e instantdnea das equacdes de conservacdo de massa, quantidade de
movimento e energia. A fracdo volumétrica das fases € calculada em cada célula computacional
do dominio por meio da solucdo da equacdo da continuidade para cada fase. A fracdo
volumétrica « € uma funcao cujo valor é unitario em um dos fluidos e zero no outro (Fig. 2.10).
Em particular um valor unitério de a corresponde a uma célula cheia com o fluido A, enquanto
que um valor zero indica que a célula contém o fluido B. As células com valores de « entre

zero e um, contém uma superficie livre.

Figura 2.10: Fungdo volumétrica o no método VOF.

A funcdo a mudara de acordo com 0 movimento da interface e portanto é necessario

utilizar uma equacdo de transporte. A adveccdo desta fungdo pode ser feita de modo
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conservativo ou seja 0 volume dentro da interface € conservado. Mais detalhes do método séo
apresentados no Capitulo 3. Como o valor de a por si s6 ndo define a exata posi¢cdo da interface,
este método exige uma etapa de reconstrucdo da geometria, que pode ser feita de diferentes
formas.

Os diferentes métodos VOF podem se distinguir pelas caracteristicas do algoritmo de
reconstrucdo da interface e os esquemas utilizados para a integragéo no tempo da equagéo da
fracdo volumétrica. Melhorias sucessivas no método VOF tém o mantido competitivo com

outros métodos mais recentes.

Na Figura 2.11 sdo mostradas duas técnicas, SLIC e PLIC, utilizadas para a
recontruccdo da interface. No método SLIC (Simple Line Interface Calculation), (NOH e
WOODWARD, 1976) a interface é reconstruida utilizando uma sequéncia de segmentos
alinhados com a malha (primeira ordem). Estes segmentos sdo paralelos ou ao eixo x (Fig.
2.11c) ou a eixo y (Fig. 2.11b). No método PLIC (Piecewise Linear Interface Calculation),
(DEBAR, 1974; YOUNGS, 1982) a interface é aproximada por um segmento de linha reta com
0 angulo determinado utilizando o vetor normal & interface naquele volume (segunda ordem),
como se apresenta na Figura 2.11d. Nestes métodos o seguimento de linha corta a célula
computacional de forma que a fracdo do volume de fluido se iguala ao valor da fracdo
volumétrica naquela célula. O poligono de fluido resultante é entdo usado para determinar 0s

fluxos através de qualquer face das células.

(© (d)

Figura 2.11: Comparagdo das diferentes técnicas para reconstrucao da interface. (a) Interface original, (b) e (c)
método SLIC e (d) método PLIC. Fonte: Yeoh e Tu (2010).
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As moléculas de fluido na interface de um escoamento bifésico ou proximas a ela
produzem forcas de atracdo molecular. Estas forcas de tenséo superficial tendem a resistir a
qualquer aumento na area da interface, sendo preciso inclui-las ao método de modelagem.
Brackbill, Kothe e Zemach (1992), propds 0 modelo CSF (Continuum Surface Force). A idéia
basica deste modelo consiste em considerar a relagdo entre dois fluidos como uma regido de
transicdo com uma espessura finita, em vez de uma membrana de espessura zero. O efeito da
tensdo superficial é assim interpretado como uma forca de corpo continua, distribuida pela
regido de transicdo. Lafaurie et al. (1994) formulou o0 modelo CSS (Continuum Surface Stress)
introduzindo um tensor de presséo capilar. O tensor tem sido empregado como uma corre¢éo
para o tensor de tenséo dinamica. Mais tarde Jacqmin (1996) propds o modelo CST (Continuum
Surface Tension) em que a forca de tensao superficial pode ser expressa como a divergéncia de

um tensor de tensédo, que € definido exclusivamente pelo gradiente da funcgéo caracteristica.

Muitos pesquisadores estudaram o método VOF com o objetivo de melhorar o célculo
da interface no caso tridimensional. Geuyffier et al. (1999) apresentaram um método baseado
em um tratamento simplificado da equacdo do movimento com uma malha fixa, regular e
uniforme. A técnica PLIC foi implementada pelos autores, com uma adveccao de Lagrange da
interface. O tratamento da tensdo superficial consistiu em suavizar artificialmente a
descontinuidade presente na interface com duas técnicas: o CSS (Continuum Surface Stress) e
0 CSF (Continuum Surface Force). A combinacdo destas duas técnicas permitiu realizar

calculos tridimensionais incluindo a reconexao e rompimento da interface.

Rider e Kothe (1998) propuseram um algoritmo para 0 acompanhamento da interface
em duas dimensdes baseado em uma solucdo geométrica de segunda ordem da equacdo de
evolugdo da fragdo volumeétrica. O método utiliza o volume de material em pontos discretos
locais e dados de velocidade para rastrear a interface que pode ter topologia arbitraria e
complexa. As solucbes sdo de segunda ordem no espagco através de uma aproximacao
geométrica da interface com o método PLIC, e no tempo com um esquema de integracdo

multidimensional.

Entre os métodos mencionados até agora para a reconstrucdo da interface, o método
PLIC aparece como uma variante bastante precisa, embora os efeitos devido a tenséo superficial
continuem a ser um problema. O método CSF (LAFAURIE et al., 1994; ZALESKI et al., 1995;
SCARDOVELLI e ZALESKI, 1999) figura entre os métodos mais prominentes. Ambos, PLIC
e CSF) induzem correntes parasitarias com precisdo moderada em relagdo a determinagéo da

curvatura. As correntes parasitarias sdo movimentos de fluidos néo fisicos gerados em regifes
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adjacentes a uma interface por variagdes locais da forca de corpo, que geralmente aparecem ao
usar implementacGes como as técnicas mencionadas anteriormente.

Renardy e Renardy (2002) desenvolveram uma representacéo da forca de corpo devido
a tensao superficial que elimina efetivamente as correntes parasitarias. O algoritmo apresentado
por eles foi chamado PROST (Parabilic Reconstruction of Surface Tension). Varios
componentes foram implementados no novo algoritmo com o intuito de melhorar a solugéo das
equacOes de Navier Stokes assim como um esquema de adveccdo de ordem superior para a
interface. Os autores afirmam que o PROST elimina eficazmente as correntes parasitarias

frequentes nos métodos VOF.

Wang, Yang e Stern, (2012) apresentaram um metodo VOF de segunda ordem para o
rastreamento da interface e tratamento de interfaces afiladas em malhas estruturadas gerais. A
ideia principal deste novo método € o esquema de segunda ordem de constru¢do de uma funcgéo
distancia numa malha estruturada baseada na interface reconstruida. A técnica foi desenvolvida
para avaliar o vetor normal & interface usando a funcéo de distancia. Com o vetor normal, a
interface € reconstruida a partir da funcdo fracdo do volume através do esquema PLIC. Os
autores afirmam que o novo método geral VOF é mais eficiente que o acoplamento Level Set
e VOF (CLSVOF) citado neste capitulo.

2.3.2 Método Level Set (LS)

O método Level Set, introduzido por Osher e Sethian (1988) e desenvovido por
Sussman, Smereka e Osher (1994) para simulacdo de escoamentos multifasicos, é uma técnica
computacional para o acompanhamento de interfaces que se propagam com velocidade
dependente da curvatura. Tal método, esta sedimentado na seguinte ideia: “representar uma
determinada curva (ou superficie) I' como a curva de nivel zero de uma funcdo ® de maior
dimensao (denominada funcdo Level Set)” (NAPOLITANO, 2004). Neste método a interface
é descrita por uma curva de nivel zero de uma funcao continua definida pela distancia algébrica
entre um ponto do dominio e a interface. A imagem localizada a esquerda da Fig. 2.12 apresenta
unicamente a expansdo de uma circunferéncia, enquanto que a imagem situada a direita ilustra
a tal circunferéncia como sendo a curva de nivel zero de uma fungdo de maior dimensdo. A
normal e a curvatura podem ser facilmente calculadas por meio desta fung¢éo que possui forma
continua e suave. A funcdo distancia precisa ser reinicializada a cada passo de tempo para que

a massa seja conservada.
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r

Figura 2.12: Funcé@o Level Set. Fonte: Napolitano (2004).

O método LS € especialmente indicado para problemas que envolvem mudangas
topoldgicas, dependéncia da curvatura ou formacdo de singularidades. Os algoritmos LS
trabalham com fuséo topoldgica e qualquer nimero de dimensdes espaciais e ndo requerem que

0 movimento da superficie seja escrito como uma funcéo.

Comparado com o método VOF, o método LS é mais facil de implementar e adequado
para problemas tridimensionais. O maior desafio do método LS em sua proposta inicial é que a
conservacao de massa € frequentemente violada. Devido a esta dificuldade, escoamentos como
ruptura de ondas, formacao de sprays e outros ndo podem ser capturados. Mesmo que a malha
possua uma resolucdo suficiente, existem exemplos como o caso de gotas ou bolhas de ar
inicialmente formadas que tendem a diminuir de tamanho durante o passo de tempo da

simulacéo.

Vérios autores vém estudando, aplicando e aprimorando este método, como o caso de
Sussman, Smereka e Osher (1994), que apresentaram um tratamento do método Level Set para
simular escoamentos bifasicos com grandes razdes de massa especifica e viscosidades, além da
inclusdo do efeito da tensdo superficial. A caracteristica importante da metodologia
implementada nesse trabalho é que a funcdo Level Set permanece como uma fun¢éo distancia
por todo o tempo da simulacdo, sem uma reconstrucao da interface. Mais tarde Sussman et al.
(1999) apresentaram um método numerico também utilizando a abordagem Level Set para
resolver escoamentos bifasicos incompressiveis. Neste caso 0 método LS € acoplado com uma
metodologia de malha adaptativa para resolver escoamentos incompressiveis com a presenca
de interfaces livres. Embora o metodo LS ndo tenha as mesmas propriedades de conservagédo

que o metodo VOF, o ponto forte do método é a capacidade de calcular com preciséo
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escoamentos com a presenca de interfaces em constantes mudancas de topologia. Além disso,
0 metodo LS pode ser generalizado facilmente a trés dimens6es sem necessidade de acrescentar

um codigo extra a fim de unir a interface dos fluidos separados.

Uma revisdo do método LS na qual se discutem variantes e extensdes, incluindo o
movimento de curvas em trés dimensdes foi realizada por Osher e Fedkiw (2001). O método de
extensdo superficial dindmica, métodos rapidos para problemas de estado estacionario, a
difusdo do movimento e outras modificacdes do método LS foram revisados neste trabalho.
Eles apresentam uma visao geral para definir o estado da arte da metodologia, assim como a
sua aplicacdo para uma grande variedade de problemas fisicos, por exemplo, o caso de

escoamentos multifasicos.

Sethian e Smereka (2003) também apresentam uma visao geral do método LS para a
solucdo de escoamentos com a presenca de interfaces fluidas. Mostraram uma técnica
computacional baseada em formulagdes implicitas da interface, representada por meio de uma
equacdo diferencial parcial dependente do tempo. Ideias essenciais presentes nestas técnicas, o
seu acoplamento com métodos de diferencas finitas para escoamentos incompressiveis e
compressiveis sdo discutidas neste trabalho, além de apresentar vérias aplicac@es incluindo para

escoamentos bifasicos.

Uma das dificuldades do método LS € a pouca conservacdo da massa como ja foi dito.
No entanto, Nourgaliev et al. (2005) mostraram que a conservacdo da massa do método Level
Set pode ser significativamente melhorada reduzindo erros de discretizacdo espaciais e que isto
pode ser conseguido sem significativas complicacBes com a implementacdo de dois elementos
importantes: (a) o aumento da precisdo na discretizagdo do espaco usando o esquema LWENO
(Linear Weighted Essentially Non-Oscillatory), e (b) aumentar a resolucdo local da malha

usando o esquema SAMR (Structured Adaptative Mesh Refinement).

Luo et al. (2006) desenvolveram uma férmula geral para um método de projecdo de
segunda ordem combinado com Level Set para simular escoamentos multifasicos
incompressiveis com mudanca de fase. O esquema de terceira ordem ENO (Essentially Non-
oscillatory) e de segunda ordem semi-implicito (Crank-Nicholson), foram usados para atualizar
0 termo convectivo e de difusdo. Os resultados numéricos mostraram que a metodologia €

confiavel para modelar escoamentos multifasicos com deformacgfes complexas da interface.

Quando a funcdo distancia do método Level Set é reinicializada na vizinhanga de uma

linha de contato, existe um “angulo morto”, que impede uma reconstru¢do precisa desta funcao.
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O método numérico pode criar correntes parasitarias de velocidade perto desta regido. Della e
Blanquart (2014) propuseram uma rotina modificada de reinicializacdo que combina a equagéo
padrdo de Hamilton-Jacobi com uma equacéo de relaxamento para as células da malha ao longo
da parede, no ponto cego. O método proposto apresenta menos distor¢éo da interface, induzida
numericamente, que outras técnicas de analise. Além disso, esta rotina pode ser facilmente
estendida para trés dimensdes. As vantagens deste método foram apresentadas em simulacdes

de gotas deslizando sobre uma parede em duas e trés dimensoes.

2.3.3 Acoplamento dos Métodos Level Set - VOF (CLSVOF)

Sussman e Puckett (2000) apresentaram um acoplamento entre os métodos Level Set
(LS) e Volume de Fluido (VOF) denominado CLSVOF, para o calculo de escoamentos
bifasicos tridimensionais, incompressiveis e axissimétricos. Os resultados foram comparados
com dados experimentais de uma bolha de gas ascendendo em um meio liquido e demonstraram
gue o metodo é superior a qualquer dos dois métodos individuais. Mais tarde Sussman (2003)
estudou com o método CLSVOF o crescimento e colapso de bolhas de vapor utilizando
algoritmos de segunda ordem para corrigir a conservacdo de massa. Neste trabalho foram

apresentados exemplos que se aplicam a cavitacdo de bolhas.

Um método adaptativo do acoplamento Level-set/VVolume de fluido (ACLSVOF) para
simulagfes de escoamentos interfaciais em malhas triangulares ndo estruturadas foi
desenvolvido por Yang et al. (2006). Usando malhas ndo estruturadas adaptativas, pode-se
refinar a malha na proximidade da interface, o que permitiu resolver com eficiéncia e precisao,
complexas mudancas na topologia da interface. O algoritmo desenvolvido aproveita as
vantagens dos métodos LS e VOF, o que torna o calculo do vetor normal a interface e, portanto,
o célculo da tensédo superficial mais facil e precisa e a massa também é melhor conservada.
SimulacGes da deformacdo de gotas em escoamento extensional mostram que o método pode

capturar com precisdo a interface e é capaz de analizar um problema fisico real.

Chenadec e Pisch (2013) propuseram um novo algoritmo para a captura da interface. O
método hibrido Euler-Lagrange para escoamentos multifasicos (HyLEM) é também uma
combinacdo da abordagem Level Set e o esquema de transporte VOF. Neste trabalho varios
esquemas de integracdo numerica foram propostos e testados. O método HyLEM implementado
preservou exatamente a massa fornecendo erros de truncamento na deformacéo da malha muito

pequenos.
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Kwakkel, Breugem e Boersma (2013) empregaram um marcador multiplo acoplado ao
método CLSVOF para escoamentos com presenca de Varias gotas, aplicando um modelo fisico
para representar a coalescéncia e quebra das gotas. No método utilizado cada gota tem suas
préprias funcdes marcadoras definidas localmente. Isto evita o problema da coalescéncia
numerica comum nos métodos Level Set e VOF quando duas interfaces de gotas estdo mais
proximas que o tamanho equivalente de uma célula. A boa concordancia com os dados
experimentais para cada nimero de Weber simulado demostrou a capacidade do método para

simular coalescéncia e rompimento de gotas com realismo fisico.

Albadawi et al. (2013) propuseram um método simples de acoplamento das medologias
VOF e LS (S-CLSVOF) que melhora o célculo da tenséo superficial. Nesta proposta o célculo
inicial da funcad Level Set é feito usando a funcdo VOF e, em seguida, uma reinicializacdo é
realizada para obter a funcdo distancia. A forca de tensdo superficial é calculada no método LS
considerando a fun¢do Delta de Dirac. O cddigo de acoplamento implementado no OpenFOAM
denominado S-CLSVOF foi validado com os resultados experimentais da ascencdo de uma
bolha circular. Os resultados obtidos com esta nova proposta de calculo da tensdo superficial
foi também comparado com o codigo ja implementado no OpenFOAM com o solver interFoam
e a metodologia VOF. Os autores comentam que houve significativa melhora na diminuigéo

das correntes parasitarias.

As primeiras simulagdes feitas no presente trabalho foram conduzidas com a
metodologia Volume de Fluido que ja estava implementada no cédigo de OpenFOAM. O
objetivo destas simulacdes foi validar o presente codigo com a bibliografia consultada. Depois
foi implementado no codigo de OpenFOAM a metodologia S-CLSVOF de Albadawi et al.
(2013) e foram posteriormente comparadas ambas metodologias, especialmente no estudo dos
mecanismos de ruptura/ndo ruptura de gotas escoando atraves de microcanais com juncdes em
T.

No proximo capitulo é apresentada a formulacdo matematica para escoamentos
bifasicos, dando énfase ao uso das metodologias VOF e ao acoplamento dos métodos VOF e
LS (S-CLSVOF).



46

Capitulo 3

Fundamentos matematicos

3.1 Introducéo

Neste capitulo sdo descritas as equacdes basicas do movimento, Equacdes de Navier-
Stokes, para escoamentos multifasicos e incompressiveis, as condi¢des de contorno apropriadas
para este tipo de escoamento e o procedimento de adimensionalizagdo destas equagdes. E
apresentada também a formulacdo matematica da metodologia Volume de Fluido (VOF) e seu
acoplamento com o0 método Level Set (LS). As equacdes do movimento nas duas metodologias
sdo resolvidas como se apenas um Unico fluido estivese presente. Uma func¢éo indicadora que
relaciona a fracdo de uma dada fase/fluido é utilizada para localizar a interface. Nesta
formulacdo de fase Unica, as propriedades dos materiais e interfaciais sdo levadas em conta

pelas equacdes de conservacao.

3.2 Equacdes de Navier-Stokes

No presente trabalho, a fase liquida foi tratada como fluido incompressivel. Com a
suposi¢do de um sistema isotérmico e considerando que a variacdo da massa especifica do gas
provocada pela pressdo hidrostatica do liquido é desprezivel, e que todas as simula¢6es foram
feitas em regime laminar, a fase gasosa também pode ser tratada como incompressivel. As
propriedades fisicas como massa especifica e viscosidade sdo constantes em cada fase, variando
apenas sobre a interface. Desta forma, as equagfes da conservacdo da massa e da quantidade

de movimento podem ser escritas por
V.u=0 (3.1)

dpu
%+V.(puu)=—Vp+V.r+pg+ F, (3.2)

na qual p é a massa especifica do fluido, u é o vetor velocidade, t é o tempo, p a presséo, T é 0
tensor de tensdes viscosas, g € o vetor gravidade e F é a forca relacionada a tenséo superficial
por unidade de volume, agindo na interface entre dois fluidos. A pressao p usada no codigo, em

particular no modulo bifasico, do OpenFOAM, ¢ a pressdo dinamica denominada p,.4p, sendo

Drgn =P — pgh, € h € aaltura do liquido.
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As equagdes da quantidade de movimento sdo complementadas por uma equacao que
relaciona as deformacdes e as tensdes no interior do fluido. Neste estudo os fluidos obedecem

a lei de Newton da viscosidade, sendo o tensor das tensdes viscosas dado por
T = pu(Vu + vul) (3.3)
na qual u é a viscosidade dinamica.
3.2.1 Formulacéo da metodologia VOF
Neste método a fragdo de volume ¢ utilizada como uma fungdo indicadora (fase a), para

marcar os diferentes fluidos. A interface é definida como uma regido de transicdo e é tratada

como uma mistura de dois fluidos em cada lado da inteface. A fracdo volumétrica é definida

como
1 (dispersa)
a=+<0<a<1 (transicdo) (3.4)
0 (continua)

Usando esta definicdo de fragdo volumétrica pode-se representar a massa especifica e a

viscosidade como
p(x,t) = apg + (1 —a)p, (3.5)
p(x,t) = apg + (1 — a)py, (3.6)

nos quais os indices ¢ e d sdo utilizados para designar respectivamente as fases continua e

dispersa.

O principal desafio para a advec¢do da funcao « é preservar a conservagdo da massa. O
OpenFOAM utiliza uma abordagem com base na formulagdo do modelo de dois fluidos. Neste
modelo, um termo adicional, proveniente da modelagem da velocidade em termos de uma
medida ponderada das correspondentes velocidades das fases continua e dispersa é introduzido
na equacédo de transporte para a fracdo de volume, proporcionando uma definicdo mais nitida
da interface (BERBEROVIE et al., 2009). A metodologia faz uso do modelo Euleriano de dois
fluidos para o escoamento de duas fases, na qual as equacdes da fracdo de volume sdo resolvidas
separadamente para cada fase individual, como proposto por Cerne, Petelin e Tiselj (2001). As

equac0es para cada uma das fracOes de fase podem ser expressas como:

d(a) _
TS +V.(uza) =0 (3.7)
UL [u.(1—a)] =0 (3.8)

Jt
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Assumindo que as contribui¢fes das velocidades das fases dispersa e continua para a
evolucdo da superficie livre sdo proporcionais a fragdo de fase correspondente, pode-se entdo

definir a velocidade do escoamento no modelo VOF como uma média ponderada, como segue

u=auy + (1 —-a)u, (3.9)

A Equacéo (3.7) pode ser rearranjada e usada como uma equacéo de transporte da fracao
de volume «,

% +V.(ua) +V.(wa(l—a))=0 (3.10)

na qual u, =u; —u, é o vetor velocidade relativa, designado como “velocidade de
compressao”.

A Equacdo (3.10) tem um termo convectivo adicional, denominado “termo de
compressao” (u, ), tendo em mente o papel de “comprimir” a superficie livre em dire¢do a uma
mais nitida, nota-se que o termo compressao representa apenas uma denotacgéo e nao é referido

ao escoamento compressivel.

A velocidade de compressdo é levada em consideracdo apenas na regido da interface e
é calculada na direcdo normal a interface para evitar qualquer dispersdo (ALBADAWI et al.,
2013). Alem disso, um fator de compressao c, € usado para aumentar a compressao como
Va
u, = min(calul,max(lul))w (3.11)
Neste trabalho foram testados valores de um fator de compressédo c, = 1,2 e 3.

3.2.2 Tenséo Superficial

O termo de forca superficial adicionado as equacdes de Navier-Stokes (Eq. 3.2) cria
uma dificuldade adicional jA que é um termo singular. Esta dificuldade se manifesta em
instabilidades e/ou ruidos numéricos, bem como na representacdo de efeitos capilares. Nos
métodos de acompanhamento da interface a tensdo superficial pode ser avaliada diretamente
pela representacao discreta da interface. Por outro lado, em métodos de captura, como é o caso
de VOF e LS, a posicdo exata da interface é desconhecida e a localizacdo da interface é

frequentemente realizada por uma fungéo indicadora.

Varios métodos tém sido propostos. No caso do software OpenFOAM ¢é utilizado o
método CSF, continuum surface force, que representa os efeitos da tensdo superficial como

uma forca volumétrica continua agindo dentro da regido de transi¢do, podendo ser escrita como

F, =f ok(x,t)nd(x)dS (3.12)
S(t)
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na qual k(x,t) é a curvatura da interface, o o coeficiente da tenséo superficial e §(x) a funcéo
delta de Dirac concentrada na interface e nula nas demais regides. O vetor unitario normal a

interface é dado por:

_ v 3.13
n= Vel (3.13)

A curvatura é calculada como
k(x,t) = —(V.n) (3.14)

Esta curvatura representa a magnitude do fluxo normal da interface em uma zona especifica da
célula e indica a direcao desse fluxo. Nesta ultima equacdo a orientacdo da interface é calculada
por medio do gradiente da funcdo a. Finalmente o termo tensdo superficial pode ser aproximado

pela seguinte expressao

F, =] ok(x,t)nd(x)dS = okVa (3.15)
s(6)

Um dos objetivos deste trabalho foi a implementacdo do acoplamento CLSVOF no
codigo fonte do OpenFOAM. No item seguinte é apresentada a fundamentacdo matematica

desta metodologia e sua comparacdo com o método VOF.

3.2.3 Acoplamento VOF com LS (CLSVOF)

O acoplamento VOF com LS tem a vantagem da conservacdo da massa do método VOF
e a boa captura da interface do método LS. O algoritmo utilizado neste trabalho, denominado
S-CLSVOF foi desenvolvido por Albadawi et al. 2013 para a simula¢do de bolhas ascendendo
em meios liquidos. Nessa implementacdo da funcdo Level Set, o campo ¢ é introduzido na
posicdo da interface definida por uma isolinha ¢ = 0 (Fig. 2.12). Inicialmente, uma Unica
equacdo de adveccdo (Eg. 3.10) é resolvida, conforme realizado por Sussman e Puckett (2000),

ao invés de duas equacdes separadas, das fracdes volumétricas VOF e LS.

O primeiro passo do acoplamento € atribuir um valor inicial a funcdo LS usando a
funcdo fragcdo de volume o e assumindo que a posicdo da interface é definida no contorno da

isolinha onde « = 0,5

¢o = 2a—1).T (3.16)
na qual I" € um ndmero adimensional que depende do tamanho da malha Ax. Neste trabalho
foi adotado o valor T = 0,75 Ax. O critério principal na escolha deste valor é satisfazer um

valor inicial ¢ que esta proximo da dimensdo da malha. Esta funcéo inicial ¢, tem um valor
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positivo na fase continua e um valor negativo na fase dispersa. Este valor ¢, é recalculado

resolvendo a equacéo de reinicializacéo

P(x,0) = ¢o(x) (3.17)

ap
55 = S@)(1 - 1Vg))

na qual T é o tempo artificial, x é o vetor posicdo e S(¢,) € uma funcédo de sinal. A solucéo
converge quando o |V¢| = 1. O passo do tempo artificial foi escolhido como At = 0,1Ax, de

modo que ndo haja mudancas bruscas na fungdo LS durante a reinicializacgéo.

Na equacdo de reinicializacdo (Eq. 3.17) sdo necessarias algumas iteracdes (¢corr)-
Para os valores escolhidos de I' e Az, 0 nimero de iteracbes (¢.,,) € encontrado de acordo a
condicgéo

d) €
corr — AT

na qual € é a espessura da interface que define o nimero de células utilizadas para a transicéo
entre os dois fluidos e foi escolhida como 2e = 3Ax (ALBADAWI et al. 2013).

(3.18)

Como a fungdo LS é continua, pode-se determinar com precisdo o vetor normal a
interface, definido como: i = V¢ /|V¢|. Assim, ele fornece uma curvatura de interface mais

precisa e suave k = V. 1.

A forga de tens&o superficial no acoplamento VOF-LS pode entéo ser calculada como

Fs = ok($)6(p)Ve (3.19)
na qual 6 é a funcdo Delta de Dirac usada para limitar a influéncia da tenséo superficial para

uma regido estreita sobre a interface. A funcdo §(¢), que € centralizada na interface, possui um

valor zero em ambos os fluidos e é definida como

0 se|p| > €
2—16[1 + cos (?)] selp| <e€

As propriedades fisicas através de cada célula podem ser definidas como no método

5(p) = { (3.20)

VOF e calculadas usando uma funcgdo de Heaviside, ou degrau, como

0 sep < —e
H(p) = ;[1 +2+ 2 sen (”"’)] selp| <e (3.21)

€

1 se ¢ >e€
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p(P) = pa + (pc — pa)H (3.22)

w(P) = pug + (ue — pa)H (3.23)
As Equac0es (3.22) e (3.23) fornecem uma transicdo mais suave das propriedades

através da interface, que o uso das Egs. (3.5) e (3.6) (ALBADAWI et al. 2013) que utilizam os
valores da fracdo volumétrica a. Na Figura 3.1 apresenta-se o fluxograma do acoplamento S-
CLSVOF.

Figura 3.1: Fluxograma do acoplamento S-CLSVOF.
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3.3 Condic0es iniciais e de contorno.

As equacdes para escoamentos bifasicos discutidas anteriormente necessitam de

condicdes apropriadas para que possam ser resolvidas. A especificacdo correta destas condicbes

é fundamental para se obter uma solugcdo numeérica coerente com o problema em questdo. Para

0s casos estudados sdo utilizadas as seguintes condic¢des de contorno:

>

Nas fronteiras sélidas aplica-se, neste caso, a condi¢do “ndo deslizamento” (no-slip).
Esta condicdo considera que o fluido imediatamente adjacente a superficie sélida deve
estar em repouso em relacdo a essa superficie. Essa condicdo também € denominada
como condicao de aderéncia completa, onde as componentes normal u,, e tangencial u,
da velocidade nesta superficie sélida sdo nulas. Tanto nas simulagdes de bolhas
ascendendo em meios liquidos quando de gotas escoando num microcanal foi aplicada
esta condicdo.

Outra condicdo de fronteira que pode ser considerada é a condicdo de “livre
deslizamento” (slip), que permite que o fluido deslize livremente sobre a superficie
s6lida. E também aplicada em problemas nos quais ha um plano de simetria. Define-se,
neste caso, a componente normal nula e du,/dn = 0, para a componente tangencial,
em que n é a direcdo normal a superficie da fronteira. Esta condicéo sé foi usada nas
simulacdes de bolhas ascendendo com o intuito de comparar com a literatura consultada.
Nestes casos ndo foi aplicado nenhum plano de simetria.

Condicdo inicial para a velocidade: (a) no caso da bolha ascendendo num meio viscoso,
tanto a bolha quanto o liquido tém uma velocidade inicial de nula. A bolha ascende por
flutuabilidade. (b) Para a gota movimentando-se num microcanal na maioria das
simulacdes foi estabelecida uma velocidade inicial para a fase dispersa (gota) de 0,04
m/s e para a fase continua (liquido) foi adotado um valor inicial em uma faixa de 0,0001
a 0,035 m/s com o intuito de obter um valor do nimero de capilaridade (Ca) entre
0,0007 e 0,09.

Condicdo inicial para a pressdo: na entrada e na saida a pressdo € desconhecida e um
valor limite é extrapolado a partir do interior do dominio de fluido. No entanto, se o
gradiente da presséo tanto na entrada quanto na saida é pequeno, € suficiente aplicar a
condicdo de Neumann (FAVERO, 2009) ou tipo zeroGrandient.

Esta Gltima condicdo é também usada tanto nas entradas quanto nas saidas do dominio

computacional e nas condigdes inicias da fungéo LS (¢).
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Estas condic¢Ges sdo chamadas de condi¢es de acoplamento, porém as condi¢des para
pressdo e velocidade na interface virdo diretamente das equagdes da continuidade (Eq. 3.1) e

da quantidade de movimento (Eq. 3.2).

3.4 Numeros adimensionais relevantes

Em problemas de mecanica dos fluidos, as propriedades do escoamento e dos fluidos
envolvidos podem ser caracterizadas por grandezas especificas. Essas propriedades
dimensionais podem ser agrupadas em parametros adimensionais, 0s quais passam a
caracterizar um escoamento (FORTUNA, 2000). A facilidade em estudar problemas nos quais
as equacdes estdo adimensionalisadas esta intimamente ligada ao fato de se poder trabalhar com
modelos nos quais a geometria difere apenas nas escalas (similaridade), possibilitando e
garantindo que o comportamento que se quer simular € 0 mesmo que se observaria na pratica.
Assim, se em um escoamento as equacdes de movimento estiverem adimensionalisadas e forem

similares, entdo sdo irrelevantes as dimensoes.

Nos problemas que envolvem a ascenséo de uma bolha em um fluido destacam-se trés

parametros adimensionais relevantes, sendo eles:

» Numero de Reynolds (Re): Nomeado pelo fisico e engenheiro irlandes Osborne
Reynolds (1842 — 1912). E a raz&o entre as forcas inerciais e as forgas viscosas, ou seja:

_pLU
U

Re (3.24)

onde p,L,U e u sao, respectivamente, os valores de referéncia de massa especifica,
comprimento caracteristico (por exemplo, didmetro da bolha), velocidade e viscosidade
dindmica. O numero de Reynolds indica se 0 escoamento é laminar (abaixo de um Re
critico), turbulento (altos Re), ou se encontra em uma faixa de transi¢ao entre laminar e

turbulento.

» NuUmero de Morton (Mo): Utilizado com o nimero de E6tvds para caracterizar a forma
de bolhas e gotas, € a razdo entre o produto das forcas gravitacional e viscosa e o produto
da forca de inércia e a tensdo superficial. O numero de Morton é definido como

_gpm’

Mo
pio®

(3.25)

» Nuumero de E6tvos (Eo): Nomeado pelo fisico hingaro Lorand E6tvos (1848 -1919) é

também conhecido como numero de Bond (Bo), nomeado pelo fisico e engenheiro
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Inglés Wilfrid Noel de Bond (1897 —1937). Com o nimero de Morton pode ser utilizado
para caracterizar a forma de uma bolha/gota e ¢é a razéo entre a forga gravitacional e a
tensdo superficial, ou seja

_ gpD?
B o

Eo (3.26)

no qual g € a aceleracao da gravidade, o é a tensdo interfacial e D o didmetro da bolha.

No caso do movimento de gotas em microcanais o principal parametro adimensional é
0 numero de Capilaridade. Alem deste, o nimero de Reynolds e a for¢a interfacial também séo

parametros relevantes do escoamento.

» Numero de capilaridade (Ca): Representa o efeito relativo entre a forca viscosa e a
tensdo superficial que atua na interface entre um liquido e um gas ou entre dois liquidos

imisciveis. E definido como

Ca = ik (3.27)
o
na qual U é a velocidade carateristica. No presente trabalho o valor de U é dado como sendo a
velocidade da bolha/gota.
Outras variaveis como a velocidade e o tempo foram adimencionalizados da seguinte

forma para ascencao de bolhas

u t
= — "= (3.28)

JoD’ P,

No caso de gotas em microcanais o0 tempo adimensional é definido como

U 3.29
T = (329)

naqual U, t e w sdo, respectivamente, a velocidade baricéntrica da gota, o tempo e a largura do

microcanal.

No capitulo 4 € apresentado o método numeérico usado para resolver as equacdes citadas
anteriormente, assim como uma breve descrigéo do software livre OpenFOAM empregado no

presente trabalho.
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Capitulo 4

METODO NUMERICO

Neste capitulo estdo descritas as caracteristicas principais do software OpenFOAM.
Neste contexto séo citadas as vantagens do uso de OpenFOAM assim como alguns detalhes do
modulo para estudos de escoamento bifasicos. Os métodos de discretizacdo espaciais e
temporais das equacOes de Navier-Stokes e o acoplamento pressdo-velocidade sdo também
apresentados. Posteriormente é descrita a estrutura de um caso no OpenFOAM para ilustrar as
principais funcionalidades dos arquivos que, em geral, sdo encontrados na maioria dos casos.
Devido ao fato de ter sido implementado o acoplamento das metodologias VOF e LS, foi
preciso entender 0 acesso ao cddigo fonte do programa para fazer novas implementacfes. A
reconstrucdo da interface € também um passo importante tanto no método VOF quanto no
método S-CLSVOF. Neste capitulo é descrita a principal diferencga entre os solvers interFoam
e interDyMFoam previamente disponiveis no coédigo de OpenFOAM e baseados na
metodologia VOF. Finalmente sdo mostradas as principais funcionalidades do pds-processador

ParaView usado para a analise dos resultados de todas as simulac@es realizadas neste trabalho.

4.1 Fluidodinamica Computacional

A Dinamica dos Fluidos Computacional, DFC ou no inglés CFD, Computational Fluid
Dynamics é uma poderosa ferramenta para a resolucao de problemas envolvendo escoamentos
com a utilizagdo de métodos numéricos. Tém sido aplicada em diferentes areas como
aerodindmica e hidrodindmica de embarcacdes, combustdo, bioengenharia, oceanografia, além
de aplicacdes na engenharia quimica e outras. Dentre as vantagens da utilizacdo de técnicas de
CFD, as principais sdo: a reducdo do custo e do tempo necessario para a obtencéo de resultados,
a possibilidade do estudo de sistemas em que experimentos sao muito dificeis ou impossiveis
de serem realizados, a viabilizacdo do estudo de sistemas sob condi¢des perigosas além de seus
limites normais de operacdo e a geracao de resultados mais detalhados do que os gerados na

forma experimental.

A metodologia de solugéo de problemas utilizando técnicas numéricas envolve trés

etapas: o pré-processamento, o processamento e o pds-processamento.

No pré-processamento ocorre a definicdo e construgdo da geometria na regido de
interesse, a geragdo da malha e a escolha das condi¢es de contorno e iniciais que melhor

representam o problema a ser estudado. Além disso, os métodos de discretizagdo séo definidos
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nesta etapa. A geracdo da malha consiste na divisdo do dominio em subdominios (volumes de
controle ou células). Tambem sdo definidas as propriedades dos fluidos e se necesséario as
equacOes constitutivas a serem usadas em conjunto com as leis de conservagdo tais como,
modelos de mudanca de fase, modelos de turbuléncia e outros. (VERSTEEG e
MALALASEKERA, 1995). Neste trabalho, por se tratar da dindmica de bolhas e gotas em

liquidos no regime laminar e sem transferéncia de calor, ndo foi analisada a mudanga de fase.

No processamento, as equacdes matematicas que representam o problema estudado séo
resolvidas com os métodos escolhidos e no caso do OpenFOAM os resultados sdo armazenados

em pastas que sdo geradas & medida que o tempo da simulagéo avanca.

Apo6s a resolucdo do problema (processamento), os resultados sdo visualizados e
avaliados por meio de uma ferramenta de poOs-processamento. Atualmente existem varias
ferramentas disponiveis para este fim, tanto gratuitas quanto comerciais. Dentre elas, pode-se
citar o Ensight (Computational Engineering International), o Tecplot e o Paraview. Estas
ferramentas permitem a visualizagcdo da malha e da geometria, assim como os campos das
varidveis como pressao, temperatura, velocidade e vorticidade, a geracdo de gréaficos vetoriais,
o rastreamento de particulas dentre outras variaveis. Algumas delas permitem ainda a criagdo
de animagBes temporais que torna possivel uma melhor compreesdao das mudancas do

escoamento ao longo do tempo.

Os codigos numéricos sdo ferramentas que fornecem grandes vantagens e uma maior
facilidade na analise de varios tipos de escoamentos. A importancia dessas ferramentas tém
crescido muito nos Gltimos anos devido a confiabilidade e a rapidez com que os resultados sdo
obtidos, além da economia frente a testes experimentais. Este fato deve-se aos avangos no
desenvolvimento da modelagem dos fendmenos fisicos, das técnicas numericas para solucionar
o problema e do aumento da capacidade computacional. Como consequéncia, 0 constante
aprimoramento das técnicas e metodologias presentes nos codigos é considerado um ponto
crucial do CFD. Desta forma, € interessante que 0 usuario possa interagir com o codigo fonte,
possibilitando implementar novas formas de solucionar um problema especifico. Por este
motivo, o cddigo OpenFOAM foi escolhido para ser utilizado no presente trabalho pois, além
de ser um software com licenca gratuita, & também um cédigo aberto, o que permite ao usuério

fazer novas implementages se necessario.
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4.2 Principais caracteristicas do OpenFOAM

O OpenFOAM foi criado em 1993, sob o nome de FOAM (Field Operation and
Manipulation), por Herry Weller e Hrvoje Jasak, entdo estudantes do Imperial College, com o
objetivo de operar e manipular campos tensoriais visando sua aplicacdo na fluidodinamica. Nos
primeiros anos de desenvolvimento o FOAM foi feito com um objetivo comercial pela empresa
inglesa Nabla, (LOPES, 2008), com a ideia de fornecer ao usuério final uma ferramenta para
simulacdes de processos fisicamente complexos e oferecendo servicos de consultoria sobre o
uso do software e implementacdo de novos solvers com modelagem complexa. Contudo, 0s
desenvolvedores chegaram a conclusdo de que a abordagem comercial ndo era a ideal. Assim,
em 10 de dezembro de 2004 o c6digo FOAM tornou-se de dominio publico e o programa passou
a ser chamado de OpenFOAM, referente ao cddigo aberto, conquistando nimeros cada vez
maiores de usuarios, principalmente, no meio académico. A comunidade cientifica tém tratado
0 OpenFOAM com muito interesse em Varios projetos de pesquisa e também tem tido muita
aceitacdo no meio industrial. De fato, grandes empresas multinacionais, tais como Audi, Airbus,
Bayer, Shell, Honda, entre outras, ja visualizaram seu potencial e utilizam o OpenFOAM no

desenvolvimento de projetos de alta tecnologia.

Para entender o funcionamento das bibliotecas do OpenFOAM ¢é necessario ter um
conhecimento prévio de C++. O programa foi desenvolvido para o tratamento de problemas
gue envolvem campos tensoriais, tendo por fim, sua aplicacdo em diferentes areas como na
dindmica dos fluidos. O C++ é uma extensdo da linguagem C desenvolvida por Bjarne
Stroustrup no inicio da década de 1980, na Bell Laboratories, (DIETEL e DIETEL, 2006). O
C++ fornece varios recursos que aprimora a linguagem C, mas, sobretudo, fornece capacidades
para a programacao orientada a objetos. Objetos sdo essencialmente componentes de software
reutilizaveis que modelam itens do mundo real. A maior vantagem na abordagem aplicada a
orientacdo a objetos é remover algumas das falhas encontradas na abordagem sequencial ou
continua. Na abordagem orientada a objetos, os dados sdo tratados como elementos criticos do
programa, chamados objetos, e ndo € permitido altera-los livremente. As propriedades inerentes
a orientagdo a objetos em C++ propiciam uma perda de cerca de 10% na velocidade de
processamento em relacdo a linguagem C, o qual pode variar dependendo do conhecimento do
programador em relagéo a efetividade computacional (LOPES, 2008).

O OpenFOAM esté dividido em trés modulos: os solvers, os utilitarios e as bibliotecas.
As bibliotecas podem ser usadas para fins gerais, como tratamento de campo, pos-

processamento e célculo. Os solvers consistem nos codigos utilizados para a resolugdo de
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problemas de campo, os utilitarios se encarregam do pré e do pds-processamento e as
bibliotecas funcionam como suporte aos solvers e utilitarios, como por exemplo, fornecendo
modelos fisicos. As bibliotecas sdo acompanhadas por um conjunto amplo de solvers que
definem diferentes fenbmenos fisicos. Uma breve descricdo dessas bibliotecas foi publicada
por Weller et al. (1998) e mais informacBes podem ser encontradas na Guia do Usuério do
OpenFOAM, no capitulo 3 (OpenCFD LTD, 2009) e no Guia do programador capitulos 1-2
(OpenCFD LTD, 2009 ) cuja leitura é altamente recomendada para o0s usuarios do
OpenFOAM.

O OpenFOAM permite a simulagdo em paralelo, a utilizacdo de malhas estruturadas e
nédo-estruturadas, assim como a importacdo das mesmas de softwares livres e comerciais. Foli
escrito de forma a correlacionar a linguagem matematica a linguagem da programacao
computacional. Desta forma, as equacdes diferenciais sdo representadas por uma estrutura de
codigo que se assemelha a linguagem matematica. As equacdes da mecénica do continuo sdo
geralmente apresentadas como equac0es diferenciais parciais em 3 dimensdes no espago e com
variacdo no tempo. Estas equagdes contém escalares, vetores, tensores e seus respectivos
campos. A solucdo deste conjunto de equacdes envolve calculo tensorial, procedimentos de

discretizacdo e implementacédo de algoritmos de solucdo de sistemas de equagdes lineares.

O OpenFOAM utiliza 0 método dos Volumes Finitos para a discretizacdo das equacgdes
diferenciais. Possui duas bibliotecas basicas: a FVM.H e a FVC.H. A primeira corresponde a
classe finiteVolumeMethod e € encarregada de realizar operacdes implicitas de discretizagdo.
Os resultados obtidos pelo uso dessas bibliotecas sdo armazenados em um objeto do tipo
fvMatrix<Type>. Desta forma, os termos discretizados por esta biblioteca pertencem a matriz
que sera resolvida durante o processamento. Na segunda biblioteca, finiteVolumeCalculus
(FVC.H), os termos da equacéo diferencial sdo tratados explicitamente e ndo sdo armazenados
em uma matriz. As operagdes com esta classe retornam em um campo geométrico
(geometricField<Type). Esta classe é Gtil no tratamento de termos fonte e termos que podem
diminuir ou aumentar a diagonalidade da matriz (MENEZES, 2013).

Como exemplo, a representacdo da equacdo do movimento no OpenFOAM ¢ dada
como:
a(pu)
at
e representada pelo cédigo:

+V. (¢pu) — V(uVu) = —Vp (4.1)

solve
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(

fvm::ddt(rho,U)

+ fvm::div(phi,U)

- fvm::laplacian(mu,U)

- fve::grad(p)

N—r

onde os templates fvm e fvc referem-se respectivamente a operacgdes de discretizacdo implicita
e explicita usando VVolumes Finitos. O sistema linear resultante é resolvido com a funcéo de

classe solve.

Os usuarios do OpenFOAM ndo necessitam de um grande conhecimento de
programacdo orientada a objetos e C++ para alterar cddigos simples, mas devem conhecer 0s
principios por trds da orientagdo a objetos e ter um conhecimento basico da sintaxe de C++
(LOPES, 2008).

4.3 Discretizacdo por Volumes Finitos

O termo “discretizagdao” se refere a aproximacdo de um problema em um dominio
continuo por elementos discretos. O método dos VVolumes Finitos, assim como 0os metodos de
Diferencas Finitas e Elementos Finitos, é aplicado na discretizagdo do espaco fisico e temporal.
O primeiro tipo de discretizacdo considera a divisdo do dominio do espaco em um conjunto de
volumes de controle conectados entre si (contiguos) ou com o contorno do dominio. A
discretizacdo do espaco fisico constroi a chamada malha computacional. Se o problema em
estudo é transiente é possivel fazer uma discretizacdo temporal, subdividindo o tempo em um

namero finito de intervalos de tempo.

Na Figura 4.1(a) é representado um dominio discretizado. Um volume de controle é
composto por um conjunto de faces, que por sua vez € composta por um conjunto de arestas.
As faces podem conectar dois volumes de controle ou um volume de controle ao contorno do
dominio. Apresenta-se na Figura 4.1(b) as variaveis relevantes na interconexdo de dois volumes
de controle vivizinhos, P e N. O vetor unitario n normal a face f é definido como n = S/|S|
onde S é o vetor elemento de area que aponta para fora da area, enquanto que a distancia d entre
o0 centro dos volumes P e N é definida como d = xy — xp. Uma malha é considerada ortogonal

guando d € paralelo ao vetor S em cada face da malha. Note que o vetor S é normal a face f e
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sua magnitude é igual a area da face. Este vetor aponta do volume de interesse P para o vizinho
N.

- -

At t
@ ®)

Figura 4.1: (a) Discretizagdo nos dominios de espaco e tempo, (b) Pardmetros da discretizacdo por Volumes
Finitos. Fonte: Rusche (2002).

Geralmente, as varidveis dependentes sdo alocadas no centro dos volumes (arranjo co-
localizado). A maioria dos problemas numéricos é resolvida com técnicas de arranjo co-
localizado, inclusive no OpenFOAM devido a sua simplicidade de controle dos indices da

malha na implementacdo computacional.

O objetivo da discretizacdo € transformar uma ou mais equagdes em um sistema de
equac0es algébricas, (RUSCHE, 2002). A solucdo deste sistema aproxima-se da solucdo das
equac0es originais em alguns locais pré-determinados no espaco e no tempo. Partindo de uma

equacao de transporte para uma variavel ¢ tensorial genérica:

dpe

T + V.(pup) = V.(WVe) + S,(@) (4.2)
—— termo convectivo termo difusivo  termo fonte

derivada no tempo

onde p € a massa especifica, u € o campo de velocidade e ¥ € o coeficiente de difusdo e S, (@)

representa o termo fonte. Os termos da equacao de transporte representam a taxa de mudanga
por unidade de volume (derivada no tempo), o fluxo por convecgdo por unidade de volume
(termo convectivo), a taxa de transporte devido a difusdo (termo difusivo) e da taxa de
produgéo/destruicdo por unidade de volume (termo fonte). Sua discretizacdo por volumes
finitos é obtida integrando sobre um volume de controle V, e um intervalo de tempo, At, como:

thAt[Jv %dv+ﬁ/ V.(pug)dv]dt =
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t+At
f [f V.(TVe)dV + f Sy (@)dV]de (4.3)
t %4

P Vp

O teorema de Gauss € usado para converter as integrais de volume em integrais sobre a

superficie S, no contorno do volume de controle, da seguinte forma:
(V. @)dV = f ©.dS (4.4)
Vp S

Desta forma a Eq. (4.2) pode ser reescrita como:

t+At a(P(P)
j < ot ) VP+ZF¢f(F.M,)/) dt
t P
f

t+At
‘ f

O termo fonte S, (¢) mostrado na Eq. (4.1), pode ser uma funcédo genérica de ¢ e pode

ser linearizado antes da discretiza¢do, como:
So(@) =S + S (4.6)

onde S; e Sy podem ser dependentes de ¢ que integrado no volume de controle resulta em:
qu; (@)dV = S;ppVp + SgVp (4.7)
14

Ao assumir que os volumes de controle ndo variam com o tempo, a Eq. (4.3) pode ser

reescrita como

t+At a(p(p)
]t < (')t > Vp + Zf: F(pf(F,M.]/) dt

t+At
= j Z We(S. Vi) + (Sipp + Sg)Vp | dt (4.8)
t
f

A exatiddo do método de discretizacdo depende da variagdo assumida para a funcao ¢,
no espaco e no tempo, no ponto P. A fim de obter um método preciso de segunda ordem, esta
variacao deve ser linear no espaco e no tempo. A discretizac¢do da derivada no tempo mostrada

na Eq. (4.7) e a integral no tempo podem ser calculadas diretamente como:



62

d(p@)\ _ Pr? — pp@p
( ot ) At (4.9)
P
t+At 1
f @(t)dt = 5 (@° + ™) At (4.10)
t

onde @™ = ¢@(t + At) representa 0 novo valor de ¢ para passo de tempo a ser resolvido
enquanto ¢@° = ¢(t) é o valor no passo anterior. Utilizando as Equacdes (4.8), (4.9) e (4.10),
obtem-se a forma discretizada, da Eqg. (4.2), por:

O} — o}

PP 7 Ve + Z[(l —W)F" @} + wFO(p]‘l]
f

- Z [a-wrps. (Vre)" +wrfs. (Vre)'|
f

=1 —=w)SFV, + wS2Vp + (1 — w)SI' @RV, + WSl Vp (4.11)

Para diferentes valores de W, varios métodos de integracdo no tempo podem ser usados.

Por exemplo, o método de Euler explicito de primeira ordem é obtido para W =1 e o de
segunda ordem de Crank-Nicholson para W = 1/2. Os valores nas faces sdo calculados a partir
dos valores no centro dos volumes em cada lado da face e usando métodos adequados para a
interpolacdo dos termos convectivos e difusivos. Neste trabalho foi usado o método de Euler
implicito para simulacdo de bolhas ascendendo em um meio liquido e o método de Crank-

Nicholson para a dindmica de gotas escoando em microcanais.

Como ¢ e Vy¢ também dependem do valor de ¢ nos volumes vizinhos, a Eq. (4.11)

pode ser representada como uma equacao algébrica valida para o volume P.
arg", + ) angl = by (412)
N

A Equacdo anterior pode ser escrita como um sistema algébrico de equagdes,

considerando todos os volumes de controle da malha, como:
Ap =Db (4.13)

onde A € uma matriz esparsa com coeficientes diagonais ap e ndo-diagonais a,, enquanto que
¢ e b sdo, respectivamente, os vetores das variaveis e 0s termos fontes referentes ao centro dos
volumes. A matriz A pode ser decomposta em duas matrizes contendo apenas 0s coeficientes

diagonais D e 0s ndo-diagonais NV, tal que:
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A=D+N (4.14)

A estrutura da matriz 4 é um parametro importante na escolha do método mais
apropriado para resolver o sistema linear e pode variar dependendo da dimenséo do problema,
da forma de discretizacdo das equacdes e da ordenacdo dos volumes de controle na malha. Em
aplicacdes CFD, cerca de 20% do tempo de computacdo necessério para resolver um dado
problema esta associado a solucdo do sistema linear e 80% a obtencdo dos parametros das
equac0es discretizadas (LOPES, 2008).

O método de discretizacdo padrdo adotado pelo OpenFOAM é a integracdo de Gauss
para volumes finitos. A integracdo de Gauss € baseada na soma dos fluxos das variaveis nas
faces do volume, que devem ser interpolados a partir do centro dos volumes. O usuario pode
escolher livremente o tipo de método de interpolacéo a ser usado. Dentre estes, pode-se citar as
abordagens de interpolagéo linear (diferencas centrais), upwind, QUICK, MUSCL, TVD (Total
Variation Diminishing) e NV (Gamma Normalised Variable). Na discretizagdo no tempo, o
OpenFOAM dispde dos meétodos de Euler explicito, implicito e Crank-Nicholson
implementados em seu cddigo. Também dispde dos métodos Gauss-Seidel, AMG (Algebraic
Multi Grid) e variantes do gradiente conjugado como ICCG (Incomplete Cholesky Conjugated
Gradients), DCG (Deflated Conjugate Gradient) e BICG (Bi-Conjugate Gradient) como o0s

métodos de solucdo de sistemas lineares.

Os métodos de solucdo do sistema de equacdes algébricas implementados no
OpenFOAM sdo iterativos e portanto baseiam-se em reduzir o residuo das equacdes até um
valor pré-estabelecido. O método de solucdo é interrompido quando o residuo torna-se menor
do que a tolerancia especificada (tol) e a razdo entre os residuos da iteracdo atual e inicial for

menor do que a tolerancia relativa (relTol).

4.4 Acoplamento pressdo—velocidade

A solucdo das Equacgdes (3.1) e (3.2) é feita de forma segregada, 0 que leva a
necessidade de tratar o acoplamento pressao-velocidade. Os métodos de Projecdo, ou métodos
de Passo Fracionério, tém origem nas observacGes de Chorin (1968) sobre o papel da pressao
em escoamentos incompressiveis. Chorin (1968) constatou que a pressdo nao desempenha
papel termodinamico, mas forca a condicdo de incompressibilidade, o que leva a uma
discretizacdo baseada na separacdo de operadores. Nessa estratégia, velocidade e pressdo sao
determinadas em dois passos. No primeiro, um campo de velocidades auxiliar u* é calculado

com a equacdo de balango da quantidade de movimento, desprezando-se a condicdo de
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incompressibilidade. No segundo, o campo de velocidades auxiliar u* é projetado no espago
dos campos vetoriais com divergente nulo para calcular a presséo ou a correcdo de pressdo. A

pressdo corrigida possibilita a atualizacdo do campo de velocidades.

O problema associado com a solucdo do conjunto de equacdes e acoplamento presséo-
velocidade pode ser resolvido com uma estratégia de solugdo iterativa com os diferentes
algoritmos existentes tais como o SIMPLE (Semi-Implicit Method for Pressure-Linked
Equations) (PATANKAR e SPALDING, 1972). O algoritmo é baseado na hipdtese de que a
velocidade obtida pela solucdo da equacéo de conservacao de quantidade de movimento, so ira
satisfazer a equacdo de conservacdo da massa, se 0 campo de pressdo estiver correto.
Consequentemente, € preciso corrigir tanto a velocidade como a pressao. No caso de problemas
transientes € recomendado usar o algoritmo PISO (Pressure-Implicit with Splitting of
Operators) desenvolvido por Issa (1986). O PISO envolve um passo preditor e dois passos de
correcdo para satisfazer a conservagdo de massa. Um outro algoritmo, o PIMPLE é derivado
dos algoritmos PISO e SIMPLE e possui a particularidade de efetuar ciclos maltiplos de
iteracGes, no mesmo intervalo de tempo, usando o valor da Ultima iteracdo como estimativa

inicial para a proxima iteracao. Essa particularidade é denominada Outler Correction Loops.

Os algoritmos PISO, SIMPLE e PIMPLE estdo implementados no OpenFOAM para
resolver o acoplamento pressdo-velocidade presente nas equacdes de escoamentos multifasicos.
No presente trabalho, os escoamentos bifasicos simulados sdo transientes e, portanto o
algoritmo PIMPLE ¢ utilizado. Neste caso em cada passo de tempo, o solver usa o algoritmo
SIMPLE para controlar a convergéncia combinado com o algoritmo PISO para ajustar a

correcédo de pressao.

4.5 Solvers disponiveis no OpenFOAM

O OpenFOAM oferece um conjunto de solvers que evoluiram no decorrer do tempo e
que estdo disponiveis para 0s usuarios e tem sido utilizado principalmente para CFD. Mas tem
também encontrado uso em outras areas, como andlise de esforcos, eletromagnetismo e nas
financas, j& que é fundamentalmente um instrumento para a resolucdo de equacgdes diferenciais
parciais, em vez de um pacote CFD no sentido tradicional. No caso multifasico, 0 OpenFOAM
oferece uma lista de solvers disponiveis para os usuarios. Na Tabela 4.1 apresentam-se alguns
dos solvers disponiveis na versdao 2.4 do OpenFOAM, para aplicacbes em escoamentos

multifasicos, com uma breve descri¢do de cada um.
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Os dois solvers interFoam e interDyMFoam foram usados neste trabalho e sdo
apresentados na Tabela 4.1. Ambos j& estavam implementados no codigo, sdo adequados para
analise de escoamentos multifasicos e sdo baseados na metodologia VOF, para acompanhar a
evolucdo temporal da interface entre os fluidos ou fases. O solver interDyMFoam tem as
mesmas caracteristicas matematicas do interFoam mas possui a capacidade de refinamento

dindmico da malha e seré explicado com mais detalhe no Item 4.7.

Tabela 4.1: Solvers multifasicos disponiveis no OpenFOAM.

Solvers Multifasicos

Descrigéo

cavitingFoam

Para cavitagdo transiente com base no modelo de
equilibrio homogéneo a partir da qual a compressibilidade do

liquido/vapor da mistura é obtido.

compressiblelnterFoam

Para 2 fluidos compressiveis, isotérmicos, imisciveis
usando VOF.

compressiblelnterDyMFoam

Mesma descricdo anterior com refinamento dindmico.

compressibleMultiphaselnterFoam

Para n fluidos compressiveis que capturam as interfaces
e inclui tensdo superficial e os efeitos de contato angular para

cada fase.

interFoam
(Usado neste trabalho com VOF e
S-CLSVOF)

Para 2 fluidos incompressiveis, isotérmicos, imisciveis
usando VOF.

InterDyMFoam
(Usado neste trabalho com VOF)

Mesma descricdo anterior com refinamento dinamico.

interMixingFoam

Para 3 fluidos incompressiveis, dois dos quais sdo

misciveis, utilizando VOF.

interPhaseChangeFoam

Para 2 fluidos incompressiveis, isotérmicos e imisciveis

com mudanca de fase utilizando VOF.

interPhaseChangeDyMFoam

Mesma descricdo anterior com refinamento dinamico.

LTSinterFoam

Para 2 fluidos incompressiveis, isotérmicos e imisciveis

no estado estacionario utilizando VOF.

multiphaseEulerFoam

Para um sistema de muitas fases de fluidos

compressiveis, incluindo transferéncia de calor.

multiphaselnterFoam

Para n fluidos incompressiveis que capturam as
interfaces e inclui tensdo superficial e os efeitos de angulo de

contato para cada fase.

multiphaselnterDyMFoam

Mesma descricdo anterior com refinamento dindmico.

twoLiquidMixingFoam

Para a mistura de 2 fluidos incompressiveis.

twoPhaseEulerFoam

Para um sistema de 2 fases com um fluido

incompressivel em fase dispersa.
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O usuério do OpenFOAM possui total liberdade para criar ou modificar um solver ou

codigo especifico. Outro beneficio do OpenFOAM ¢é que por se tratar de um programa escrito

na linguagem de programacdo C++, oferece uma grande flexibilidade para edicdo. Como foi

mencionado anteriormente, a estrutura basica do programa divide-se em trés categorias: solvers,

utilitarios e bhibliotecas.

Qualquer caso simulado requer definir uma série de pastas que contém informacoes

referentes aos solvers e utilitarios. Um esquema dessas pastas € mostrado na Fig. 4.2, ilustrando

um caso a ser estudado, denominado case.

SN
case

—— | constant

dynamicMeshDict
£
RasProperties

transportProperties

- turbulenceProperties

| system

—

controlDict
decomposeParDict
fvSchemes

fvSoltion
setFieldsDict

— snappyHexMesh

-

-| polyMesh| — =

blockMeshDict

Figura 4.2: Esquema de pastas que formam um caso no OpenFOAM.

» Pasta 0: Contém os arquivos individuais de dados para os campos das variaveis

como pressdo, velocidade e fracdo volumétrica. Os dados podem ser tanto

condigdes iniciais como condi¢bes de contorno que o usuario especifica para

definir o problema.
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» Pasta constant: Contém as informagdes da malha do caso em uma subpasta
chamado polyMesh e arquivos que especificam as propriedades fisicas dos
materiais/fluidos envolvidos na simulagéo, parametros do refinamento dinamico
e dos modelos de turbuléncia se for o caso.

» Pasta system: Os arquivos contidos neste diretorio estdo associados com o
procedimento de solucéo do caso. Aqui sdo definidos os parametros de controle
da simulacéo, os esquemas de discretizacdo, os métodos de solucdo dos sistemas
de equac0es e as informac0es relacionadas com as fases presentes.

No Apéndice 1 é apresentado com maior detalhe o contetido dos arquivos que comp&em
estas pastas. E importante ressaltar que o OpenFOAM pode usar qualquer sistema de unidades,

neste trabalho usou-se o Sistema Internacional (SI).

A liberdade do acesso ao codigo fonte no OpenFOAM fornece ao usuario a
oportunidade de analisar e estudar os algoritmos e modelos para ajusta-lo a um problema
especifico. Contudo, o usuario do OpenFOAM que quiser alterar algum codigo deve possuir
conhecimentos de C++ e ler os manuais disponiveis na pagina oficial além de saber trabalhar
com a plataforma linux, embora, as ultimas versdes (V3.0, V4.0 e VV5.0) podem ser intaladas
também no Windows. No Capitulo 4 do trabalho de Favero (2009) é apresentada uma
explicacdo detalhada do software OpenFOAM tanto para usuarios iniciantes quacomo para
desenvolvedores, ou seja, que desejam modificar o cddigo. No Apéndice 2 algumas das pastas
mais importantes do codigo fonte sdo detalhadas assim como a forma de acesso do caso que se

deseja fazer modificacdes.

4.7 Descricao dos solvers interFoam e interDyMFoam

O solver interFoam é usado para escoamentos com a presenca de dois fluidos imisciveis,
incompressiveis e é baseado no método de captura VOF (Volume de Fluido). Nesta
metodologia é usado um passo de tempo adaptativo dependendo do numero de Courant Co =
lu| 5t/Sx. Para escolher o novo passo de tempo, um ndmero maximo de Courant Co° é
calculado a partir das condicdes de fluxo, usando u e 8t do intervalo de tempo anterior. O novo
intervalo do tempo &t™ é obtido usando a seguinte expressdo (BANAIBEDALRUHMAN,
2015)

Co Co
5t" = min {ﬁ 5t0; (1 +0,1 C’;‘g") 5t%;1,25t°; 5tmax} (4.15)
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na qual 5t° é o passo de tempo do instante anterior, Co,,4, € 0 nmero de Courant maximo e
Otmax € 0 passo de tempo méximo, ambos sdo especificados no arquivo da pasta

system/controlDict (Fig. 4.2).

E fundamental conhecer o valor da fragdo volumétrica a, pois esse parametro afeta as
propriedades fisicas tais como massa especifica, viscosidade, bem como a curvatura da
interface. Assim, a equacéo da fragdo volumétrica « é resolvida em subciclos em cada intervalo
do tempo. O novo intervalo do tempo desse subciclo € calculado a partir do passo de tempo

para o fluxo a partir da equacéo

ot

Oty =
5¢ " nAlphaSubCycles

(4.16)

na qual nAlphaSubCycles é o numero de sub-ciclos definidos no arquivo da pasta
system/fvSolution (Fig. 4.2).

O solver interDyMFoam é osemelhante ao interFoam, mas com a capacidade de
refinamento dindmico de malha. Os parametros para o refinamento dindmico (Anexo A), sdo
definidos no arquivo dynamicMeshDict da pasta constant (Fig. 4.2). A vantagem deste solver €
uma maior precisdo na forma da interface entre os fluidos. Na Figura 4.3 mostra-se a malha
gerada pelos dois solvers e a diferenca na forma da interface, para um mesmo instante de tempo,

de um caso de uma bolha ascendendo num meio liquido.

TN

I\ ,
T T
TG "
KRR 7 R

(b)

Figura 4.3: Comparacéo da forma de uma bolha ascendendo num meio liquido com os solvers (a) interFoam e
(b) interDyMFoam.

No Apéndice 3 € apresentado com maior detalne a forma com que o solver
interDyMFoam faz o refinamento em células hexaédricas (3D) e os arquivos do codigo fonte

relacionados com esta funcdo.
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4.8 Implementacao do acoplamento VOF e LS no OpenFOAM

Como ja foi dito no Capitulo 1, um dos objetivos deste trabalho foi a implementacdo do
acoplamento S-CLSVOF no OpenFOAM.

Neste trabalho o solver foi denominado S-CLSVOF, de forma anéloga a do algoritmo
proposto por Albadawi et al. (2013). O algoritmo foi implementado no solver interFoam e foi
adaptado aos problemas estudados. As funcionalidades dos arquivos do cddigo fonte do solver
interFoam com a metodologia VOF e os arquivos novos incluidos com a metodologia S-

CLSVOF séo apresentados no Apéndice 4.

4.9 Pés-processador ParaView

O ParaView é um programa multi-plataforma, paralelo e open-source, projetado para
analise de dados e visualizacdo cientifica, baseado no VTK que é um formato de arquivos
utilizado em diferentes programas. O ParaView suporta uma grande variedade de tipos de dados
como malhas estruturadas, ndo estruturadas e imagens 2D e 3D. Possui diferentes formas de
visualizacio tais como isosuperficies, cortes, linhas de corrente, vetores, animacdes, etc. E
possivel converter os resultados obtidos pelo OpenFOAM para formatos lidos por outros
software como FLUENT, Tecplot, Fieldview, Ensight e GMV, utilizando ferramentas
fornecidas junto com o OpenFOAM. Existe ainda uma ferramenta de converséao dos resultados
do OpenFOAM para o formato VTK possibilitando a leitura dos dados em qualquer
visualizador que use VTK.

Neste trabalho foram feitas simulacGes de bolhas ascendendo em meios liquidos e gotas
escoando em microcanais e o calculo da velocidade baricéntrica tanto da bolha quanto da gota
foi usando o ParaView. Isto pode ser feito pela selecdo da guia filters e a selecdo calculator,

onde é introduzida a equacdo para o calculo da velocidade baricéntrica, definida como

_ fV(Uy. e,)dVv
b fV(CZg)dV

na qual U, é a velocidade baricéntrica, U,, € a velocidade da fase gasosa na direcdo vertical e

(4.17)

a, € a fracdo volumétrica da fase gasosa. Neste calculo € aplicada estatistica descritiva
disponivel em filters. A velocidade méxima pode ser lida em qualquer etapa na janela do lado
direito correspondente & matriz de velocidade. Este calculo é ilustrado na Figura 4.4 por meio

da captura da tela do ParaView.
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Figura 4.4: Tela de célculo da velocidade baricéntrica utilizando ParaView.
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Capitulo 5

Resultados e Discussdes

S0 apresentados neste capitulo os resultados das simula¢Ges numéricas realizadas neste
trabalho. As simulagcGes foram realizadas em um computador com processador intel Core i7-
3450 com 3,10 GHz, com 12 GB de memoéria RAM DDR3, disponivel no Laboratorio de
Tranferéncia de Calor (LabTC), da UNIFEI. Também foi usado no caso de simulacdo de gotas
em microcanais um Cluster do Laboratério de Astrofisica Computacional da UNIFEI composto
por seis maquinas com 40 processadores por maquina e 96842 MB de memdria RAM, por
maquina (Anexo B).

Antes de iniciar as simulacfes, varios casos testes, disponiveis no tutorial do
OpenFOAM foram realizados. Com isto, foi possivel adquirir dominio na utilizacdo do
programa, assim como na etapa de pds-processamento realizada no software ParaView.

Foram simuladas bolhas ascendendo em meios liquidos com o objetivo de estudar a
influéncia das propriedades dos fluidos na forma final da bolha e calcular sua velocidade
terminal. Posteriormente foi simulada a dindmica de uma gota escoando através de um
microcanal com juncdo em T, com 0 objetivo de estudar os mecanismos de ruptura/nao ruptura
da gota através da juncao.

Para os dois problemas simulados foram usados os solvers interFoam e S-CLSVOF com
a metodologia VOF com o objetivo de estabelecer comparages entre eles. Todos os resultados
foram comparados com resultados encontrados na literatura.

A seguir sdo apresentados os resultados das simulacdes da ascensdo de uma bolha em

um meio liquido em repouso.

5.1 Ascenséo de uma bolha

No caso de bolhas ascendendo em meios liquidos foram feitas simulacbes para
determinar tanto a velocidade da bolha quanto sua forma final. Uma representacdo da condicéo
inicial da bolha no dominio computacional pode ser vista na Figura 5.1. No caso do solver
interDyMFoam com a metodologia VOF foi preciso estudar o efeito dos parametros do arquivo
dynamicMeshDict. Em seguida foram estudados os efeitos das dimensdes (x,y,z) do dominio
computacional e das condi¢cdes de contorno: livre deslizamento e ndo deslizamento. A
velocidade terminal em cada caso foi determinada pelo calculo da velocidade baricéntrica.
Foram também estudados os efeitos dos nimeros de E6tvos, Mortom e Reynolds, validando
cada caso com os resultados encontrados na bibliografia consultada (BHAGA e WEBER, 1981,
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HUA e LOU, 2007; GEORGE, REZENDE e MALISKA, 2008). Posteriormente foram

simulados diferentes casos para estudar o efeito da razdo de massas especificas (p,/p,) €

viscosidades (u;/p4) sobre a velocidade terminal.

Figura 5.1: Vista da bolha no instante inicial dentro do dominio computacional em corte no plano xy e uma
ampliacdo da malha gerada.

Todos os resultados foram visualizados pelo software ParaView, no qual foi calculada

a velocidade terminal da bolha e foi analisada sua forma final.

5.1.1 Efeito dos parametros de refinamento.

Nestas primeiras simulacfes foi estabelecida a condi¢do de livre deslizamento na
parede. O diametro da bolha usado foi de D = 0,0261 m sendo o mesmo valor utilizado no
trabalho de George, Rezende e Maliska, (2008). As propriedades fisicas utilizadas na simulacéo
foram obtidas de Bhaga e Weber (1981) e estdo apresentadas na Tabela 5.1. Para estes testes o
tamanho do dominio computacional escolhido foi de w = 0,2 m nas trés dimensdes. O tamanho
inicial da malha é Ax/w = 0,0083 (Fig. 5.1).

Tabela 5.1: Propriedades fisicas dos fluidos para os testes de refinamento.

kg kg kg kg (N)
P (ﬁ) Py (ﬁ) H (m .s) Hg (m .s) T\m
1314 1,185 1,2536 1,766 x 107 0,0769

O refinamento dindmico com o solver interDyMFoam foi realizado com o intuito de
representar melhor a interface da bolha. No arquivo dynamicMeshDict (Anexo B) foi preciso
definir alguns parametros. No inicio é importante definir qual é o campo a ser refinado, que
neste trabalho é a fragdo volumétrica « chamada no cédigo de alpha.phasel, a qual corresponde
a bolha. Em seguida foi preciso definir o nimero maximo de células no dominio e limitar o
refinamento sobre o contorno da bolha, utilizando o parametro maxCells. Em geral este nimero
deve ser superior ao valor total de células em todo o dominio computacional, no inicio da

simulacdo, onde a malha base é uniforme.
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Neste caso foi preciso definir o termo “relagdo de refinamento” (RR), como o cociente
entre 0 numero maximo de células no refinamento dindmico (maxCells, vide Anexo A) e 0
numero total de células em todo o dominio computacional. Nestas primeiras simulacdes foram
definidas 120 células em cada direcdo, ou seja, 1728000 células totais. Foram simulados 3
casos, com RR =2,9; 52 e 8,7. Por exemplo, no caso de RR = 2,9 0 maxCell =
2,9 x 1728000, ou seja, no contorno da interface pode ser construido até um maximo de
5011200 de células.

Na Figura 5.2 apresenta-se uma relagéo entre a velocidade baricéntrica adimensional
da bolha (U, = U,,/\/g_D) e o tempo adimensional (T* = t/\/D_/g) para 0s trés casos
simulados e na Fig. 5.3 apresenta-se a influéncia sobre a forma da bolha. Como é observado
nessas figuras, o RR afeta pouco a velocidade e a forma final da bolha. Portanto as demais
simulagdes foram feitas com RR = 2,9, dado que a medida que o RR aumenta, o tempo da

simulacdo também aumenta.

0.45
0.4 -
0.35 -

0.3 - RR =2,9

sa 0,25 =
e RR =35,2

0,2 1 RR =8,7

0.15

0.1 -

Figura 5.2: Influéncia da relacéo do refinamento sobre a velocidade da bolha.
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Figura 5.3: Influéncia da relagdo do refinamento sobre a forma da bolha.

Na Figura 5.4 ilustra-se, em corte, para o instante de tempo de 0,5 s, o refinamento
dindmico gerado sobre a bolha com RR = 2,9. Este refinamento é feito nas regides de maiores
gradientes da funcdo fracdo volumétrica, «. O passo de tempo inicial utilizado para todos os
casos estudados foi de 10~* segundos, porém este valor é recalculado durante a simulagéo de
acordo com o critério de estabilidade ou numero de Courant definido no arquivo controlDict
(Anexo C). O nimero de Courant (Co) é uma variavel local do dominio de fluido que representa

o fluxo advectivo em cada volume finito.

Figura 5.4: Refinamento dindmico sobre a interface da bolha.

Outro parametro importante no arquivo dynamicMeshDict é o numero nBufferLayers,
denominado neste trabalho “nBL”. Esse pardmetro especifica quantas camadas a malha deve
manter entre dois niveis de refinamento e é usado para suavizar as transi¢cdes entre 0s tamanhos
de célula e eliminar possiveis ondas de pressdo artificiais devido a mudancas bruscas no
tamanho da célula. Foram testados valores de nBL entre 1 e 7.

Na Figura 5.5 sdo mostrados os resultados da velocidade baricéntrica adimensional da
bolha em fungéo do tempo, para diferentes valores de nBL.
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Figura 5.5: Influéncia do nimero nBufferLayers na velocidade da bolha.

Na Figura 5.6 apresenta-se a influéncia de nBL sobre a forma final da bolha. Observa-
se a pouca influéncia deste parametro na velocidade terminal da bolha e na sua forma final.
Portanto, um nimero de nBL=1 foi escolhido para todas as simula¢des feitas com o solver
interDyMFoam, no caso de bolhas ascendendo em meios liquidos.

Figura 5.6: Influéncia do nimero nBufferLayers na forma final da bolha
5.1.2 Efeito das dimensdes do dominio computacional, do tamanho da malha e das
condic¢bes de contorno nas paredes.
Para analisar a influéncia do tamanho do dominio computacional, da malha e das
condicBes de contorno, foi usado o solver interDyMFoam. Neste ponto foram utilizados quatro
dominios com diferentes dimensdes laterais, definidos em funcdo do didmetro da bolha (D),
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como mostraa Tab. 5.2. O didametro da bolha é o mesmo usado anteriormente (D = 0,0261 m).
A dimensdo vertical (eixo y) foi mantida constante em 7D. Os primeiros 3 dominios foram
definidos de acordo ao trabalho de George, Rezende e Maliska, (2008) com o objetivo de
validar a metodologia usada. A malha computacional gerada inicialmente, no instante zero, é
uniforme e a quantidade de células nas trés direcdes para os quatro casos foram definidas para
um tamanho de célula de A/w = 0,00625 (ver Figura 5.1) e estdo mostradas na tabela 5.2,
porém, outros tamanhos de células foram simulados. Cada caso foi simulado com a condicéo
de livre deslizamento e ndo deslizamento na parede. Na Figura 5.7 é mostrada a metade do

dominio tridimensional.

Tabela 5.2: Tamanho dos dominios computacionais.

Caso | Dominio (X, Y, z) NUmero de células (X, y, z)
1 3D x 7D x 3D (48,120,48)
2 4D x 7D x 4D (60,120,60)
3 7Dx 7D x 7D (120,120,120)
4 10D x 7D x 10D (157,120,157)

Figura 5.7: Dominio computacional em trés dimens6es para o Caso 3.

Como dito anteriormente o refinamento dinamico € iniciado em ¢=A¢ e continua sendo
realizado até o final da simulacdo a medida que a bolha ascende no meio liquido. A velocidade
terminal em cada caso foi determinada segundo a Eq. (4.17). Na Figura 5.8 mostra-se a

evolucdo temporal da velocidade adimensional da bolha, para os quatro dominios estudados.



0,45
04
0,35
0,3
——(Caso 1 livre deslizam ento
o 0.25 —=—Caso 1 nio deslizamento
= Caso 2 livre deslizam ento
0.2 Caso 2 nio deslizamento
’ —+—(Caso 3 livre deslizam ento
0.15 Caso 3 nio deslizamento
T ——Caso 4 livre deslizamento
—Caso 4 nio deslizamento
0,1
0,05
O 1 1 1

8 10

Figura 5.8: Evolucdo temporal da velocidade baricéntrica para os casos simulados com condicdo de ndo
deslizamento e livre deslizamento na parede com o solver interDyMFoam.

Na Figura 5.8 observa-se que a velocidade baricéntrica adimensional da bolha é maior
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nos casos 3 e 4 e menor nos dominios menores, evidenciando um arrasto menor, como esperado.

A condicdo de contorno na parede modifica o0 comportamento do arrasto, produzindo um valor

maior para a condicdo de ndo deslizamento, gerando desta forma uma velocidade terminal

menor. Na Figura 5.8 evidencia-se que nos casos 3 e 4 o efeito da parede ndo tém relevancia,

ja que existe pouca diferenca na velocidade adimensional com as condic¢des de livre e ndo

deslizamento. Os valores da velocidade terminal, (U,), estdo muito préximos aos reportados

por George, Rezende e Maliska, (2008), para as mesmas condi¢fes de simulagdo, tal como

mostra a Tab. 5.3.

Tabela 5.3: Valores obtidos da velocidade terminal.

Caso Velocidade terminal (m/s) Velocidade terminal U, (m/s)
(George, Rezende e Maliska, 2008) (Presente estudo)
1 0,167 0,184
2 0,188 0,197
3 0,243 0,212
4 - 0,206

Os resultados anteriores mostram que um dominio computacional com uma razéo da

largura (dimensdo lateral) com respeito ao diametro da bolha de aproximadamente sete (7) tem
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pouca influéncia nos resultados e foi o escolhido para as demais simulagfes tal como mostra a
Fig. 5.9. A altura h depende do nimero de Reynolds calculado com a velocidade terminal e este

valor variou de 7D a 12D.

Fase liquida

e 3D— Dl— 3D
Pase_O
gas

Figura 5.9: Dimensdes do dominio computacional adotado neste trabalho.

r 112D

Posteriormente foi estudado o efeito do refinamento da malha na forma e na velocidade
da bolha. Neste caso foram escolhidos tamanhos de malha com Ax/w =
0,025;0,0125;0,0083; 0,00625 e 0,005 (vide Fig. 5.1). Nas Figuras 5.10 e 5.11 observa-se
que a partir de um tamanho de malha A/w = 0,00625, existe pouca influéncia sobre a sua

velocidade e a forma final da bolha.

0.5 |
04
R 0.3 1 —— A/ w=0,025
=
A/ W=0,0125
! w=0, 3
02 | A/ w=0,0083
A/ W=0,00625
—= A/ w=0,005
0,1 |
0 I 1 I I
0 2 4 . 6 8 10

Figura 5.10: Influéncia do tamanho da malha na velocidade terminal para o caso 3.
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Figura 5.11: Influéncia do tamanho da malha na forma final da bolha.

Com objetivo de comparar os resultados anteriores obtidos com o solver interDyMFoam
com os resultados obtidos com os solvers interFoam e S-CLSVOF, 0os mesmos quatro casos
anteriores foram estudados. Estas simulacGes foram realizadas com a condicdo de livre
deslizamento e tamanho de malha de A/w = 0,00625. A Figura 5.12 mostra a evolucéo
temporal da velocidade terminal adimensional (Uj). Observa-se que na regido inicial, onde a
bolha inicia a ascensdo (t* de 0 a 1) as trés metodologias tém comportamentos similares. Na
regido de acomodacgido (t* de 1 a 6) as metodologias apresentam valores de velocidade
adimensional muito proximas e na ultima regido (t*>6) as trés metodologias tém

comportamentos distintos.

—a— interFoam com VOF  —g— interFoamVVOFLS (SCLSVOF)  —a— interDyMFoam com VOF

0,15

0,05

Figura 5.12: Evolugdo temporal da velocidade terminal adimensional da bolha com as trés metodologias.
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Na Figura 5.13 sdo apresentados os campos de fracdo volumétrica («) obtidos com as
trés metodologias e o resultado obtido por George, Rezende e Maliska (2008). S&o mostrados

trés instantes de tempo, sendo o Ultimo correspondente a forma final da bolha.

Matadologia e interFomVOFLS  |interDyMFoam com Georg.e, Rezende e
(SCLSVOF) VOF Maliska (2008)
t=0,1s
t=0,2s
t=0,3s
t=0,4s

Figura 5.13: Comparacéo das formas das bolhas obtidas com as trés metodologias estudadas com o resultado de
George, Rezende e Maliska (2008). .

Observa-se na Fig. 5.13 uma grande similaridade da forma da bolha para todos os
resultados, porém, o refinamento dinamico com o solver interDyMFoam define melhor a forma
da interface, além de apresentar melhores resultados de velocidade terminal mais proximas da
literatura. Portanto, nas simulacfes subsequentes de bolhas, serd usado apenas o solver
interDyMFoam.

No préximo item sdo apresentados os resultados das simulac@es feitas com o objetivo
de estudar a influéncia da variacdo dos numeros adimensionais E6tvds, Morton e Reynolds

sobre a forma final da bolha e sobre o valor da velocidade terminal.

5.1.3 Efeito da variacdo dos niUmeros adimensionais

Para esta etapa foi estudada a dinamica de bolhas de ar ascendendo em solug¢Ges aquosas
de acucar, tal como foi reportado no trabalho experimental de Bhaga e Weber (1981), com o
propdsito de comparar os resultados da literatura com os obtidos pela metodologia VOF,

utilizando o solver interDyMFoam. Os resultados também foram comparados com a simulacéo
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feita por Hua e Lou (2007), onde implementaram um algoritmo numérico baseado na
metodologia Front-Tracking, também para estudar a forma e a velocidade terminal de bolhas.
As propriedades fisicas dos fluidos foram escolhidas de maneira similar aos trabalhos de Bhaga
e Weber (1981) e sdo mostradas na Tab. 5.4.

Tabela 5.4: Propriedades dos fluidos para as segunda e terceira etapa da simulacéo.

kg kg kg kg (N)
Pu (ﬁ) Py (ﬁ) “ (m .s) Hg (m .s) “\m
1314 - 1390 1,185 0,08-2,8 1,766 x 10° 0,0769 - 0,08

O tamanho do dominio computacional foi mantido de acordo com o mostrado na Fig.
5.9 e o diametro da bolha foi calculado de maneira a obter os nimeros de E6tvés e Morton
desejados. Nesta etapa inicial foram estudados seis casos aqui denominados A, B, C, D, Ee F.

Na Figura 5.14 sdo mostrados os resultados qualitativos da forma da bolha e os valores
obtidos para os numeros de Reynolds calculados com a velocidade terminal da bolha. Nesta
mesma figura sdo mostrados os resultados experimentais de Bhaga e Weber (1981) e os
resultados numéricos de Hua e Lou (2007). O desvio absoluto, €, os Re calculados no presente
trabalho e os dados experimentais de Bhaga e Weber (1981) sdo apresentados também na Figura
5.14.

A forma da bolha concorda com a literatura na maioria dos casos analisados e somente
0s casos D e F apresentaram diferenca com o reportado por Bhaga e Weber (1981). Esta
diferenca também mostrada nos resultados de Hua e Lou (2007) pode estar relacionada com a
forma inicial da bolha no experimento, que é diferente dos testes numéricos. Os autores ndo

explicam com clareza se a bolha era perfeitamente esférica no tempo inicial.

No caso A, a forma da bolha é denominada de calota elipsoidal. Nos casos B e C é
chamada calota esférica e nos casos E e F é denominada “Skirted ” pelo fato de possuir “saias”
ou abas laterais. Os resultados obtidos no presente trabalho concordam com os apresentados no
diagrama de Clift (Figura 2.2). Para os casos simulados com excecdo do caso D o nimero de
Reynolds estad bem préoximo do valor experimental reportado por Bhaga e Weber (1981). Nos
casos B, C e D a diferenca de valores do numero de Reynolds é maior comparando a presente
simulacdo com o trabalho experimental. Esta diferenga € maior ainda no caso D provavelmente

devido a condicdo instavel da bolha.
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Resultados experimentaiss (Bhaga e Weber, Resultados numéricos ( Hua e Lou, Presente estudo
Caso 1981) 2007)
Condicdo Forma final da bolha Condicdo Forma final da bolha Condigdo Forma final da bolha
E“,““.J"'\' g e =
Eo=322 A Eo=322 :\5:0 —382‘225(10_4
A [Mo=82x10"* Re = 52,96 QB Re = 54,54
= = Y ‘
Re =553 €=4,23% £=1,37%
Eo =243 Eo=243 5:0:_224636
B |Mo =266 Re = 8,397 Re = 6.77
= = 9 . ’
Re=777 €=7,5% £=12,87%
Eo =115
Eo=115 X Eo=115 Mo =4,63x1073
C |Mo=4,63x1073 | [ Re = 88,701 Re = 8753
- A = 0 o
Re=94,0 €=5,64% £=6,88%
Eo =237
D E/To_—zssgxm—‘* Fo= 237 Mo = o
o _—25'9 Re = Instavel Re = 372,86
e = £=30,54%
Eo =339
Eo = 339 Eo =339 I\/(I)o =431
E |[Mo=431 Re =17,912 Re = 18,29
= = 9 . Y
Re=183 €=2,12% £=0,05%
Eo = 641 Eo =641 5:02—6:31 1
F |Mo=431 Re = 29,931 Re —_30 ’36
= = 9 . Y
Re =30,3 e=1,22% £=0,2%

Figura 5.14: Comparacédo da forma final e nimeros adimensionais reportados na literatura e na presente
simulagéo.

No geral, os resultados obtidos com a metodologia VOF (solver interDyMFoam) para
esta faixa de adimensionais, concordam tanto com os resultados experimentais quanto com 0s
numeéricos da literatura consultada. 1sso mostra que apesar das desvantagens da metodologia
VOF, no que diz respeito a definicdo correta da interface, o refinamento dindmico contribui

para a correta captura das mudancas topoldgicas.

5.1.4 Efeito das razdes de massa especifica e viscosidade

Nesta etapa foram realizadas simulagdes para analisar o efeito das raz6es de massa
especifica e viscosidade sobre a velocidade terminal e a forma da bolha. Para este estudo foi
usado o caso E da Fig. 5.14, com Eo = 339 e Mo = 43,1. Foram mantidas as mesmas
propriedades do liquido da Tab. 5.4 e as propriedades do gas foram calculadas para cada razdo

de massa especifica e viscosidade analisadas.
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As razbes de massa especifica simuladas foram de p;/p, = 2,10,100 e 1000 com
razdo de viscosidade constante (u;/u, = 100). Na Figura 5.15 sdo apresentados os resultados

do nimero de Reynolds da bolha em funcdo do tempo adimensional para as diferentes razGes
de massa especifica.

Observa-se que a razdo de massa especifica tem pouco efeito sobre o valor do Reynolds
terminal, mostrado na regido ampliada da Fig. 5.15. O nimero de Reynolds obtido para as
razdes p;/py = 2 € 1000 diferem aproximadamente de 1%. A forma final da bolha nos quatro
casos tambem foi muito proxima. A deformacédo da bolha depende principalmente do valor da
tensdo superficial, que permaneceu inalterada para todos os casos. No entanto, a pequena
influéncia da razdo de massa especifica tem efeito sobre a posicdo final da bolha. Maiores
razdes de massa especifica produzem menores valores de Reynolds terminal. De outro modo,
o efeito da razdo de massa especifica € um pouco mais significativo sobre a velocidade terminal
do que sobre a forma da bolha, como também comentado no trabalho de George, Rezende e
Maliska (2008).
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Figura 5.15: Numero de Reynolds da bolha em fun¢do do tempo adimensional para E0=339, Mo=43,1 e
/g = 100.

Na Figura 5.16 observa-se o efeito da razdo de viscosidade sobre o numero de Reynolds

da bolha, para os quatro casos simulados (u;/u, = 5,10,100 e 500), com uma razéo de massa

especifica constante (p;/p, = 1000).
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Figura 5.16: Namero de Reynolds da bolha em funcéo do tempo adimensional para Eo=339, Mo=43,1 e

pi/pg = 1000.

A medida que a raz&o de viscosidade diminui, a bolha torna-se mais lenta e a tenséo de

cisalhamento na bolha é mais significativa. Para uma menor razdo de viscosidade, maior é a

recirculacdo formada acima da bolha provocando uma maior deformagéo em seu centro, o que

atrasa a sua ascensdo. Isto pode ser visto na Figura 5.17, por meio dos campos dos vetores

velocidade.
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Figura 5.17: Campo de velocidades sobre a bolha para Eo=339, Mo=43,1, p,/p, = 100 com (a) u;/us = 5e

(b) 1/ 1y = 100.
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Para todos os casos simulados da ascensdo da bolha a metodologia VOF, com
refinamento dindmico (solver interDyMFoam) mostrou-se adequada.

A seguir sdo apresentados os resultados das simula¢fes de uma gota em um microcanal
com juncdo em T. Como foi explicado no capitulo 2, estas aplicacOes estdo presentes em
processos envolvendo reagdo quimica, mistura, emulséo, extracédo e sintese de medicamentos e
materiais, assim como na micro-electrdnica, engenharia genética, bioengenharia,
miniaturizacdo de dispositivos e em outros campos como na industria aeroespacial e nuclear.
As simulacbes sdo feitas neste campo de pesquisa para que Se possa obter um maior
entendimento da dindmica da gota através do microcanal. Objetiva-se assim poder controlar o
processo de transporte e ruptura da gota necessarios na producdo continua de goticulas ou

bolhas altamente monodispersas.

5.2 Transporte de uma gota em um microcanal

Os primeiros estudos com manipulacdo de gotas em microcanais, foram realizados em
resposta a duas idéias. Em primeiro foi utilizada esta técnica para produzir gotas de forma
controlada e reprodutivel, para possivel aplicacdo na ciéncia dos materias (UMBANHOWAR,
PRASAD e WEITZ, 2000, e UTADA et al. 2005). A segunda idéia foi desenvolver o chamado
laborat6rio miniaturizado em um Gnico chip microprocessador. Neste chip, microcanais em
pequenos volumes podem ser usados para redes de controle de muitas reagcdes quimicas (SONG,
TICE e ISMAGILOV, 2003).

5.2.1 Definicdo da geometria e malha.

Nesta etapa foram feitas simulacdes de uma gota em um microcanal de secdo retangular
com bifurcacdo em T (T-junction), com o objetivo de estudar o mecanismo de ruptura da gota
através da juncdo. Esta geometria em T foi escolhida pelo fato de ser amplamente utilizada nos
processos praticos. Além disso, na literatura € possivel encontrar um maior ndmero de
resultados com esta configuracéo.

Inicialmente a gota tém uma forma retangular e as propriedades fisicas utilizadas na
simulacdo foram definidas de acordo com a literatura consultada, com o intuito de validar os
resultados obtidos. Na Figura 5.18 s&o apresentadas as dimensdes e a geometria do microcanal
e da gota. As dimensdes do microcanal (w x w) foram as mesmas em todas as simulagdes (400
x 400 um) e 0 comprimento da gota no momento que ela atinge a bifurcacao foi estabelecido
entre 1,5 < l,/w < 4,5.
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Figura 5.18: Dimensdes principais do dominio computacional e da gota: (a) vista tridimensional no instante
inicial e (b) vista 2D no momento que a gota chega na juncéo.

O comprimento da gota [, € medido no momento em que ela chega na jungdo em T, 0
qual é determinado na etapa de pos-processamento. Inicialmente a gota tem um comprimento
um pouco maior (L, ) definido na etapa de pre-processamento de acordo com o valor desejado.
Todas as simulagdes foram feitas com uma gota inicial de secdo transversal 300 x 300 um e a

influéncia de outros valores sobre a condi¢do de ruptura da gota ndo foi estudada neste trabalho.

O dominio computacional inicial foi gerado com células hexaédricas usando o utilitario
blockMeshDict, gerando inicialmente 1.728.000 células computacionais. Foi necessario refinar
a malha proximo das paredes do microcanal, com o intuito de modelar a fina camada de liquido
existente entre a gota e a parede e, desta forma, simular a espessura desta pelicula de
lubrificagdo. Para isto a ferramenta snappyHexMesh foi utilizada, a qual permite fazer
diferentes niveis de refinamento em qualquer zona do dominio computacional, tal como mostra
a Figura 5.19. No Anexo D apresenta-se o arquivo snappyHexMeshDict onde sdo definidos os
parametros para o refinamento do dominio computacional proximo das paredes e na regidao da
juncéo. Observa-se que existe maior refinamento na juncao e na dire¢do X, com a intengéo de
capturar com maiores detalhes a dindmica de ruptura da gota que ocorre nesta regido. Com esta
ferramenta foram adicionadas a malha base aproximadamente 2.000.000 de células

computacionais.

Em todas as simulac¢des é imposta uma velocidade inicial para a fase dispersa (gota) de
0,04 m/s e para a fase continua a velocidade na entrada esta na faixa de 0,005 a 0,035 m/s.
Utilizou-se como base experimental os resultados apresentados por Fu et al. (2011). Os
mecanismos de ruptura através da juncdo em T foram comparados com o trabalho tedrico de

Leshansky et el. (2012). Estes autores realizaram analises experimentais e teoricos, para
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analisar a dindmica e condigdo de ruptura de gotas e bolhas em microcanais também com juncéo
emT.

VNN YT AT AN Y AT AT A AT

Refinamento definido com
snappyHexMesh
Y

Malha definida com
L) X blockMesh

Figura 5.19: Dominio computacional gerado com o arquivo blockMeshDict e a ferramenta snappyHexMesh.

VNN
aRaRidaidib bRt

O numero de capilaridade afeta a condi¢do de ruptura e dependendo do valor da
velocidade da fase dispersa ao chegar na bifurcacdo foram obtidos resultados com nimeros de
capilaridade na faixa de 0,01 < Ca < 0,09. Estes valores permitem comparar com a literatura
consultada. O nimero de capilaridade definido na Eq. (3.27), foi calculado com base na
velocidade da fase dispersa no momento que a gota chega na juncdo em T (Fig. 5.18b), a qual
foi determinada com auxilio do programa de pés-processamento ParaView. As propriedades
dos fluidos foram definidas de acordo como o trabalho de Hoang et al. (2013) e Jullien et al.
(2009), e sdo apresentadas na Tab. 5.5.

Tabela 5.5: Propriedades fisicas dos fluidos.

Fluido p (kg/m3) ( kg ) o (N/m)
# m.s
Fase continua 770 8x1073 0,005
Fase dispersa (gota) 1000 1x10°3 -

O tempo de processamento depende da velocidade inicial da fase continua, ou seja, do

namero de capilaridade obtido, como mostrado na Tab. 5.6.

Tabela 5.6: Tempo total gasto nas simulagdes feitas no Cluster para os diferentes nimeros de Capilaridade.

Cq 0,09 0,08 0,05 0,03 0,02 0,01

t(h) 9 10 18 28 36 64
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5.2.2 Estudos dos parametros da simulagéo.

Foram simulados trés (3) casos com Ca = 0,09 e l,/w = 2,04 e valores do fator de
compressdo (Eg. 3.11) C, = 1,2 e 3. Encontrou-se maior distorcéo da interface para C, = 3
como apresentado na regido do retdngulo da Figura 5.20a. Os vetores velocidade sobre esta
regido da interface para os trés valores de C, estudados séo apresentados nas Figuras ampliadas

5.20b, 5.20c e 5.20d. Observa-se mudancas abruptas no campo de velocidade que afetam a
forma da interface paraC, = 2e C, = 3.
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Figura 5.20: (a) Forma da interface no instante de tempo t = 0,02 s com um valor do fator de compresséo de

C, = 3. Ampliacéo da regido do reténgulo para (b) C, =1, (¢) C, =2 e (d) C, = 3.

Desta forma, pode-se concluir que utilizando valores elevados deste parametro podem
aparecer distor¢des nao fisicas na interface. Na Equacédo 3.11, onde C,, € utilizado, a velocidade
de compressdo € levada em consideracdo apenas na regido da interface e é calculada na direcéo
normal, para evitar qualquer dispersdo. O Fator de compressdao C, ndo afetou 0 mecanismo de

ruptura nos testes realizados. Portanto o valor unitério foi utilizado nos demais estudos.

Uma das grandes dificuldades na simulacdo de gotas em microcanais é o fato de que
com baixos nameros de capilaridade a interface tende a se deformar de forma néo fisica devido

a presenca de correntes parasitarias. As correntes parasitarias s&o movimentos nao fisicos do
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fluido, geradas ao usar modelos, tais como as técnicas CSF (Continuum Surface Force), para
aproximar o célculo da tenséo superficial na interface (RENARDY e RENARDY, 2002). Sua
magnitude geralmente aumenta com o aumento da forca de tensdo superficial e pode se tornar
tdo elevada que afeta a predicdo do campo de velocidade ou em circunstancias extremas pode
causar completa ruptura ndo fisica da interface. Estas correntes espurias sdo um grande
problema no caso de microfluidos devido ao fato de que elas aumentam com o inverso do
numero de capilaridade mas podem ser reduzidas em magnitude com maior refinamento da
malha e com a diminuicdo do passo de tempo. Neste trabalho as correntes parasitarias foram
controladas tanto pelo refinamento da malha quanto pela definicdo de um ndmero de Courant
maximo em cada simulacdo. Na Figura 5.21 sdo apresentados os vetores velocidade para um
caso de uma mesma gota com Ca = 0,04 e l,/w = 1,87, durante o processo de ruptura em dois
intervalos de tempo, t = 0,095 s e t = 0,09625 s e nimeros de Courant de 0,2 e 0,5.
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Figura 5.21: Vetores velocidades sobre a gota para um caso com Ca = 0,04, [,/w = 1,87 para (a) Co = 0,2 ¢
(b) Co = 0,5.

O instante em que a ruptura ocorre € diferente e no caso de Co = 0,5, a ruptura ocorre
de forma assimétrica. No caso de um nimero Courant de 0,2 a ruptura ocorre a 0,095 s,
enquanto que para Co = 0,5 (Fig. 5.23), a ruptura ocorreu em t=0,09625 s. E possivel observar
nessa figura que no momento da ruptura existe maior intensidade dos vetores velocidade no

caso (b). Esse aumento pode ter sido produzido pela presenca de correntes parasitarias em torno
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da regido de ruptura e desta forma, o valor de 0,2 para o nimero de Courant foi utilizado para
todas as outras simulagdes.

A metodologia S-CLSVOF implementada no OpenFOAM foi comparada com a
metodologia VOF, ja implementada no codigo. Na Figura 5.22 ¢é apresentada a comparacédo
entre as duas metodologias durante a ruptura da gota para um caso com Ca = 0,04 e
lo/w = 1,87.
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Figura 5.22: Evolugdo temporal da gota para um caso com Ca = 0,04, lo/w = 1,87 e Co = 0,2 comas
metodologias (a) VOF e (b) S-CLSVOF.

Observa-se na Fig. 5.22 a tendéncia de ocorrer ruptura ndo simétrica com a metodologia
VOF. Com o método S-CLSVOF essa tendéncia é reduzida. Com o método VOF, observa-se
que a gota formada no lado direito € menor do que a do lado esquerdo. Este assimetria, cuja
causa ainda ndo é muito bem identificada, pode ter sido originada por correntes espurias que
foram reduzidas com o método S-CLSVOF. Ambas simulacdes foram realizadas com 0 mesmo
tamanho de malha definido na se¢do 5.2.1. Para identificar melhor a causa da assimetria no
escoamento deve-se realizar testes com bolhas estacionérias e medir as correntes parasitarias.
Estes testes ndo foram realizados, mas como a metodologia acoplada S-CLSVOF apresentou
melhores resultados, pode-se concluir que estas correntes espurias foram reduzidas ja que as

mesmas condicGes de simulagdo foram usadas tanto com VOF quanto com o acoplamento.

As Figuras 5.23 e 5.24 mostram os campos de velocidade na juncdo do microcanal
obtidos com ambas as metodologias no momento em que ocorre a ruptura. Observa-se uma

diminuicdo da intensidade do campo de velocidade no interior da gota no momento da ruptura
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com o método S-CLSVOF. O acoplamento melhora o célculo e a definicdo da espessura da
interface e como consequéncia obtém-se uma melhor estimativa da curvatura k(¢), contribuindo

para um corpo de velocidade mais simétrico.
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Figura 5.24: Campo dos vetores velocidade no momento da ruptura da gota com a metodologia VOF.
Neste trabalho, as correntes parasitarias foram diminuidas tambén através do controle
do nimero de Courant buscando-se obter a forma da interface mais precisa quanto possivel,
principalmente no momento da ruptura. As correntes parasitarias sao limitadas tanto pelo termo
de inércia quanto pelo termo viscoso das equacGes de Navier-Stokes, 0 que torna o controle ou

a eliminagdo uma tarefa dificil.

Na secdo a seguir, as simulacgdes foram realizadas com o método acoplado S-CLSVOF

para estudar os mecanismos de ruptura de uma gota atraves da juncdo em T.
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5.2.3 Mecanismos de ruptura/ndo ruptura de gotas com juncdes em T.

A condicdo de ruptura de gotas e bolhas escoando atraves de jungdes em T é fortemente
influenciada pelo nimero de capilaridade (Ca) e pela relacdo [,/w no momento em que ela
chega na juncdo. Muitos estudos numericos e experimentais reportam diagramas de ruptura da
interface de bolhas/gotas expressado em termos destes dois parametros. Nesta etapa foi testada
a metodologia S-CLSVOF implementada para predizer a condicdo de ruptura ou ndo da gota

através da jungéo.

Na Figura 5.25 séo apresentados os resultados do presente trabalho em conjunto com as

linhas de transicdo obtidas por Leshansky et al. 2012, (referenciado no capitulo 2).
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Figura 5.25: Regimes de ruptura de gotas em microcanais com juncdo em T. A curva tracejada é a transi¢do
R/NR e a curva continua é a transicdo RO/RNO (Leshaansky et al. 2012). Os simbolos correspondem aos
resultados numéricos do presente trabalho: A NR, m RNO ¢ e RO.

Neste grafico sdo apresentadas duas curvas que separam a transicao entre os regimes de
ruptura através de juncdes em T. A curva tracejada € a transicdo entre 0s mecanismos de
ruptura/ndo-ruptura (R/NR). A ruptura da gota pode se apresentar de duas maneiras, obstruida
ou blogueada (RO) e ndo obstruida (RNO). A curva continua é a transi¢do entre estes dois
regimes RO e RNO. No caso da ruptura com obstrugdo existe uma distancia muito pequena
entre a parede e a gota durante a ruptura, normalmente invisivel a olho nu, e em geral acontece
com gotas que tem comprimento maior que no caso do regime nao obstruido (I,/w > 3). No
caso de RNO esta distancia entre a parede e a gota é visivel. Hoang et al. (2013) apresentaram
no seu trabalho uma figura similar (Anexo E) com apenas dois regimes de ruptura, NR e RNO.
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Os resultados das simulacdes apresentam boa concordancia com as regifes delimitadas por
Leshaansky et al. 2012.

Na Figura 5.26 apresenta-se a distribuicdo do campo de velocidade ao redor da gota na
juncdo em T, no regime de NR para Ca = 0,01 e [,/w = 2,3 em comparagao com um caso
similar do trabalho de Fu et al. (2011).

Figura 5.26: Vetores velocidade instantaneos para Ca = 0,01 e [,/w = 2,3: (a) presente estudo e (b) Fu et al.
(2011).

A gota entra na juncdo em T mantendo o liquido parcialmente obstruido do lado direito.
Neste instante o liquido sé pode passar pelo pequeno espaco entre a gota e a parede, entdo, abre-
se um tanel de um lado da juncéo e eventualmente a gota se move na direcdao oposta. Parte do
liquido que passa por esta abertura retorna e empurra a gota para a direita, no instante seguinte
nota-se que no ponto onde a gota é pressionada cria-se uma recirculacdo do liquido.

Varios estudos computacionais e experimentais relatam o mecanismo de rompimento
de gotas ou bolhas em funcdo da menor espessura adimensional da gota (§/w) (Jullien et al.
2009, Fu, et al. 2011e Leshaansky et al. 2012). Na Figura 5.27 ¢ ilustrada esta espessura na

regido da juncdo, também denominada no inglés de neck thickness ou espessura do “pescoco”.
p

-;0.25
I 0.000e+00
Figura 5.27: Espessura da gota (6) durante a ruptura no regime RNO.

Na Figura 5.28 é apresentada uma comparacao de uma simulacéo feita neste trabalho
para o caso de Ca = 0,02 e [,/w = 2,5, com um caso similar do trabalho experimental de Fu
etal. (2011).
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Figura 5.28: Evolugéo temporal da espessura da gota durante sua ruptura em compara¢do com um caso similar
do trabalho de Fu et al. (2011).

O processo de diminui¢do do “pescogo” da gota ¢ acompanhado pelo seu alongamento
de forma linear com o tempo. Como comentado por Fu, et al. (2011) e observado na Fig. 5.28
a diminuicdo de &/w é realizada pelo fato da pressdo do liquido sobre a gota também diminui

com o tempo.

A diminuicdo da espessura adimensional da gota (§/w) com o tempo para um nimero
de capilaridade Ca = 0,09 é mostrada nas Figuras. 5.29 e 5.30, para diferentes comprimentos

de gotas, respectivamente, para os regimes Ro e RNO.
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Figura 5.29: Evolucdo temporal da espessura da gota § /w, para Ca = 0,09 no regime RO para diferentes
relacGes de lo/w.
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Figura 5.30: Evolugdo temporal da espessura da gota 6 /w, para Ca = 0,09 no regime RNO para diferentes
relacdes de lo/w.

No caso RO (Fig. 5.29) o comportamento da espessura adimensional da gota é
semelhante para os diferentes valores de [,/w. O comportamento do escoamento também é
aproximadamente o mesmo para os tamanhos da gota simulados, para o regime de RNO (Fig.
5.30). A espessura critica da gota (espessura no momento da ruptura), em ambos os regimes de

separacdo variou entre 0,15 e 0,2.

Todos os testes realizados para a faixa de numeros de capilaridade 0,01 < C, < 0,09 ¢
faixas de relacdes do comprimento da gota e do microcanal de 2,2 < [,/w < 4,71 foram
agrupados com o intuito de gerar um modelo matematico para representar o0 comportamento da
gota durante o processo de ruptura. Com ajuda do programa LAB FIT conseguiu-se obter uma
correlacdo matematica que relaciona a espessura adimensional da gota (§/w) com o tempo
adimensional (t* = U, t/w), com o numero de capilaridade e com a geometria de gota. O LAB
FIT é um programa desenvolvido para o tratamento de dados experimentais, ajuste de curvas,
graficos 2D e 3D, estatisticas basicas, propagacdo de erros e outras ferramentas matematicas
(SILVA et al. 2004).

Esta correlagdo possui um modelo similar ao proposto por Leshaansky et al. 2012
utilizando seus resultados numéricos. Depois de testar varios modelos, encontrou-se, 0 que

melhor ajustou os dois regimes de ruptura (RO e RNO), dado por
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g X3 Lo\ ** G
—=X1-X2xC, *X4*(—> * X6 *T* (5.1)
w w

onde X1, X2, X3, X4, X5 e X6 sdo as constantes desta equacdo. A Equacdo 5.2 representa o

modelo matematico para os regime RO e RNO obtidos neste trabalho.

0,1489

o) lo
—=0,8062 — 0,6447Ca %3222 (W) 7*0804 (5.2)

A correlacdo apresentada por Leshansky et al. 2012 é dada pela expressao
-1
O _1-ossz2() o 5.3
—=1- — *7 _
w ~4\3e,) T (5:3)
onde a' é uma constante relacionada com a geometria da gota e t* o tempo adimensional

(Ut/w).

Foram tracadas curvas da evolugéo temporal da espessura adimensional da gota usando
as Egs. (5.2) e (5.3) com Ca = 0,09 and lo/w = 2,9 (Figura 5.31).

1,2

10 Leshansky et al. (2012)

0.8 Presente estudo
206
=)

0,4

0,2

0,0

0,0 0,5 1,0 1,5 2,0 2,5

T*

Figura 5.31: Modelo matemético obtido neste trabalho e modelo proposto por Leshansky et al. (2012) com C, =
0,09elo/w=29ea’ =0,25.

Observa-se pela Figura 5.31 que a correlagcdo obtida com os resultados numéricos do
presente trabalho, Eq. (5.2), pode ser usada para prever a evolugdo da espessura da gota com
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precisdo satisfatoria, no intervalo de nimeros de capilaridade estudados. No inicio do intervalo
de tempo a diferenca com a correlacdo de Leshansky et al. 2012 é maior e em torno de 19%.

Outros testes com diferentes nimeros de capilaridade devem ser feitos para verificar a
validade da correlacdo proposta fora da faixa testada. Porém, quanto menor o valor de Ca maior
o0 tempo de simulacao tanto devido a necessidade de uma malha mais refinada quanto devido

ao tempo gasto para a gota atingir a bifurcacao.
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Capitulo 6

CONCLUSOES E TRABALHOS FUTUROS

6.1 Conclusoes

Um estudo numérico da dinamica de bolhas ascendendo em um fluido estacionério e da
dindmica de uma gota em microcanais com juncdo em T foi apresentado neste trabalho
utilizando a metodologia VVolume de Fluido (VOF) e o acoplamento Volume de Fluido-Level
Set (S-CLSVOF), por meio do programa OpenFOAM.

As simulac@es da dindmica de bolhas ascendendo foram realizadas com o objetivo de
estudar a influéncia dos parametros adimensionais Reynolds, E6tvos e Morton na velocidade
terminal e na forma final da bolha. Também foram analizados os efeitos do tamanho do dominio
computacional e das condigdes de contorno de livre deslizamento e de nédo deslizamento. Nestas
simulacdes foi usada a metodologia VOF com os solvers interFoam e interDyMFoam e o
acoplamento S-CLSVOF com o solver interFoam. Os resultados mostraram que um dominio
computacional com dimensdes laterais de sete vezes o didmetro da bolha ndo afeta a velocidade
terminal. Enquanto a razdo das massas especificas mostrou ter pouca influéncia sobre a
dindmica da bolha e sobre sua forma final, a razdo de viscosidade tem influéncia significativa
sobre 0 Reynolds terminal e sobre a sua forma final. Em todos os casos estudados no presente

trabalho os resultados mostram hoa concordancia com os resultados da literatura.

A dindmica de uma gota movendo-se em um microcanal com juncdo em T foi também
estudada numericamente tabém com as duas metodologias de captura de interface VOF e S-
CLSVOF. Neste caso objetivou-se estudar os mecanismos de ruptura da gota através da juncao
e sua dependéncia com o numero de capilaridade e com variaveis geométricas, tais como a
relacdo entre o comprimento da gota e a largura do microcanal (I,/w). Nestas simulagdes foi
preciso fazer refinamento do dominio computacional préximo a parede do microcanal e na
regido da juncéo utilizando a ferramenta snappyHexMesh, com o objetivo de modelar a fina

camada de liquido que existe entre a gota e a parede.

Comprovou-se que para 0s numeros de capilaridade estudados neste trabalho
(0,01 < Ca < 0,09) o surgimento de correntes parasitarias tende a mudar o mecanismo de
ruptura da gota assim como deforma-la de forma néo fisica. Apos alguns testes foi escolhido

um namero de Courant C, = 0,2 para diminuir a magnitude dos erros numericos.
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Todos os resultados estdo em boa concordancia com a literatura consultada. O
OpenFOAM mostrou-se adequado para simular escoamento com gotas/bolhas nos regimes
estudados. O algoritmo S-CLSVOF que foi proposto por Albadawi et al. 2013 para modelar
bolhas ascendendo em meios liquidos, mostrou-se adequado também para modelar
escoamentos em microcanais com juncdes em T, uma vez que permitiu predizer com precisao

o0 regime de ruptura através de uma melhor definicdo da interface.

6.2 Trabalhos Futuros.

Tendo em vista os resultados obtidos, algumas sugestdes para continuacdo do presente
trabalho sdo propostas. Em relacdo aos avancos numéricos associados ao uso da técnica S-
CLSVOF, sugere-se que novos estudos enfoquem:

» Implementacdo de malha dindmica na metodologia S-CLSVOF, sendo o préximo passo
na solucdo de problemas tanto na ascensdo de bolhas em meios liquidos quanto na

dindmica de gotas em microfluidos.

» No caso do uso da metodologia S-CLSVOF para simulagdo em microfluidos, é preciso
melhorar o célculo da forca de tenséo superficial, pois as correntes parasitarias sdo mais
significativas principalmente com baixos numeros de capilaridade como os estudados

neste trabalho.

Visando a simulacdo de escoamentos bifasicos em microcanais, um estudo mais

aprofundado de alguns fendmenos deve ser realizado, por exemplo:

» Modelar os mecanismos de ruptura no caso de bolhas/gotas através de microcanais com

juncbes em T com diferentes geometrias e se¢des transversais do canal.

» Estudar a influéncia das razBes de massa especifica e viscosidade entre as fases

dispersas e continuas também sobre o0s regimes de ruptura.

» Aprofundar o estudo da influéncia da pressdo da fase continua sobre a diminuicdo da

espessura da gota durante a ruptura.
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Apéndices.

Apéndice 1

1.1 Arquivos que compdem cada pasta de um caso em OpenFOAM

Pasta 0: Contém os arquivos individuais de dados para campos particulares. Os dados podem
ser tanto condi¢Oes iniciais e condigdes de contorno que o usuario especifica para definir o
problema como resultados escritos por OpenFOAM.

Pasta_constant: Contém as informag¢fes da malha (subpasta polyMesh) e arquivos que

especificam as propriedades fisicas dos materiais/fluidos envolvidos na simulacdo. Por
exemplo, no caso de se utilizar refinamento dindmico tem-se o arquivo dynamicMeshDict no
qual define-se os parametros relacionados com o refinamento dindmico, o arquivo
transportProperties contém as propriedades dos fluidos envolvidos no problema e os arquivos
RASProperties e turbulenceProperties no qual estdo os dados do modelo de turbuléncia
utilizado no problema em estudo. Como ja foi dito nos capitulos anteriores neste trabalho foram
feitas simulacBes de bolhas ascendendo em meios liquidos e gotas escoando em microcanais,
portanto os escoamentos sdo tratados no regime laminar. A subpasta polyMesh contém o
arquivo blockMeshDict com informacdes topologicas e geométricas da malha. Estes dados
podem ser atualizados durante a simulacdo, tendo o usuario liberdade para apagar informacdes
sobre os volumes de controle (volume, area das faces, posicdo do centro do volume/face, e
outros.) e recalcula-las quando for necessario. Pode-se alterar, por exemplo, o refinamento da
malha (mudanga topoldgica) ou melhorar a representacdo da geometria (malhas poliédricas
moveis).

Pasta system: Os arquivos contidos neste diretorio estdo associados com o procedimento de
solucdo do caso. Pelo menos 3 arquivos devem estar contidos neste diretério: controlDict, onde
define-se os parametros de controle da simula¢do, como o tempo de inicio e término da
simulacdo, passo de tempo, controle de escrita de dados, e outros, fvSolution, que seleciona 0s
métodos para resolver o sistema de equacdes lineares e suas tolerancias, assim como outros
parametros de controle do algoritmo de solucdo, fvSchemes, seleciona as aproximacdes de
discretizacdo por volumes finitos usados na solucéo do problema. Pode também conter outros
arquivos como: setFieldsDict onde séo definidas as informacdes relacionadas com as fases
presentes na simulacdo (para o caso de escoamentos bifésicos), decomposeParDict onde se

fixam os parametros relacionados com a decomposi¢do do dominio para o0 processamento em
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paralelo, isto €, a geometria e campos associados sdo divididos para processadores separados

para a solucéo.
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Apéndice 2

2.1 Acesso ao codigo fonte

No OpenFOAM os solvers estdo separados do codigo fonte e sdo chamandos de application.
Nesta pasta ha subdiretdrios para cada solver. Na Figura Al apresenta-se 0 caminho de acesso
ao codigo fonte no caso da versao 2.4 de OpenFOAM.

==

openfoam240 paraview ‘

] = outros

applications I plataforms src

solvers

| t' |

- oulros

maultiphase

i

outros

| e I S-CLSVOF e Novo solver implementado
p— — [ '

S : 8 T -y i . L, L. L,
iJ'lt(‘:er_-'.\tFoam‘ Make Cs | Cos | Cos | [ Cos [C" c..L‘ Cos Ces Cos

alphaCourantNoH  alphaBqnH  alphafqnSubCycleH  correctPhlH  createFleldsH  interfoam.C  pEqnH  setDelaTH  UkqnH
—l . ! Y Y — & —I_h
| Make Cos Ce+ Ce+ Co
correctPhiH  interDyMFoam.C  pEqnH readControls H
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Figura Al: Algumas pastas e arquivos importantes do cédigo fonte no OpenFOAM.

Na pasta opt encontra-se o codigo fonte do OpenFOAM e ParaView. Na pasta
OpenFoam240 estdo as pastas aplication, platforms, src entre outras. Se quisermos modificar,
por exemplo, o solver interFoam do modulo multiphase seguimos o caminho:

aplication/solvers/multiphaseobtendo nesta Gltima pasta os solvers mostrados na Tabela 4.2.

Dado que o solver a modificar é o interFoam, entdo, é recomendavel criar uma copia dele com
outro nome por exemplo S-CLSVOF. Estes solvers ndo podem ser modificados sem antes
acessar a uma janela de linux e solicitar o privilégio de “super usuario”, por meio do comando
sudo nautilus. Permitida esta condi¢cdo pode-se salvar as modificagdes feitas nos arquivos.
Antes de compilar o novo solver é preciso fazer algumas alteracdes no arquivo files da pasta
Make para que tudo possa ser compilado no novo solver criado sem substituir o solver inicial.

Em primeiro lugar, muda-se 0 nhome do arquivo para seu NOvo nome € apaga-se 0 arquivo de



108

dependéncias (.dep). Este arquivo de dependéncias é criado durante o processo de compilag&o.

O arquivo file no novo solver my_interFoam fica da seguinte forma:

S-CLSVOEF.C

EXE = S(FOAM_USER_APPBIN)/S-CLSVOF

N&o sdo necessarias alteracbes para o arquivo options. Depois destas modificacGes porcede-se

ao processo de compilagdo digitanto no terminal o seguinte comando:

wmake

Se tudo funcionar corretamente, um novo solver de binario deve aparecer no diretorio

FOAM_USER_APPBIN. Também pode-se salvar este solver binario no seguinte caminho de acesso,

opt/openfoam240/plataforms/linux64GccDPOpt/bin, desta forma os casos com o0 novo solver

podem ser executados desde o mesmo tutorial de OpenFOAM. Os arquivos do codigo fonte do

solver interFoam pode-se olhar no Anexo A. Antes de fazer modificagdes neste codigo é

preciso entender as funcionalidades de seus arquivos, como sao:

>

alphaCourantNo.H: calcula a média do nimero de Courant tendo presente o valor
maximo definido no arquivo controlDict (Fig. 4.2).

alphakEqn.H: resolve a equacdo da adveccdo ou transporte a partir da equacdo de
continuidade da fase dispersa, com a finalidade de predizer a distribucdo da fase dispersa
na mistura.

alphaEqnSubCycle.H: resolve a equacao da advec¢do ou transporte e obtém uma nova
distribucéo.

correctPhi.H: neste arquivo séo resolvidas funcGes de correcdo de fluxo para garantir
a conservagdo da massa.

createFields.H: na qual sdo definidos todos os campos escalar e vetoriais do problema
em estudo.

pEqgn.H: apos configurar a equacédo de velocidade, o solver vai para o passo de solugéo
de pressdo neste arquivo. Primeiramente a velocidade é predita para depois ajustar a
equacéo de pressao.

setDeltaT.H: reajusta o passo de tempo para manter um nimero de Courant maximo

constante.
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» Ueqn.H: resolve a equacdo de quantidade de movimento. Usa o algoritmo PIMPLE para
0 acoplamento presséo-velocidade.
» InterFoam.C: € o solver propriamente dito. Nele sdo chamadas as bibliotecas a serem

usadas no solver e o procedimento para os calculos nos arquivos anteriores.



110

Apéndice 3

3.1 Refinamento dindmico com o Solver interDyMFoam e arquivos do
cddigo fonte relacionados com sua funcionalidade

O solver interDyMFoam pode fazer o refinamento apenas para as células hexaédricas 3D
dividindo as células igualmente em todas as trés direcdes. O refinamento da malha no
interDyMFoam € conseguido usando as bibliotecas dynamicFvMesh e dynamicMesh e é
inicializado chamando a funcdo mesh.update(). Esta funcdo é definida na biblioteca
dynamicFvMesh e pode ser encontrado no arquivo
/opt/openFoam240/src/dynamicFvMesh/dynamicFvMesh.C no cédigo fonte do OpenFOAM
(vide Fig. 4.3). Esta funcéo pode fazer o refinamento como segue (BANIABEDALRUHMAN,
2015):

a) Lé o arquivo dynamicMeshDict localizado na pasta constant do diretdrio de caso (vide
Fig. 4.2);

b) Determina as células candidatas a serem refinadas chamando a fungéo
selecRefineCandidates() localizado no arquivo dynamicRefineFvMesh.C;

c) Seleciona um subconjunto de células candidatas para refinamento chamando a funcéo
selecRefineCells() localizada no arquivo dynamicRefineFvMesh.C. O subconjunto é
escolhido com base no nimero méximo de células permitido, definido no arquivo
dynamicMeshDict.

d) Executa o refinamento chamando a funcdo refine() localizado no arquivo
dinamicFvMesh.C. A funcdo refine() chama a funcdo setRefinement() definida na
biblioteca dynamicMesh e pode ser encontrada no  arquivo
/opt/openFoam240/src/dynamicMesh/polyTopoChange/polyTopoChange/hexRef8.C,
no cadigo fonte do OpenFOAM. Esta fun¢do faz o refinamento adicionando pontos no
centro de cada célula, de cada face e de cada aresta. A partir destos pontos pode ser
construido no interior de cada célula oito sub-células.

e) Determina os pontos que podem ser ndo refinados chamando a funcéo
selectUnrefinePoints() localizado no mesmo arquivo dynamicRefineFvMesh.C. Estes
pontos sdo escolhidos com base dos numeros PointLevel e nBufferLayers definidos no
arquivo dynamicMeshDict (vide Fig. 4.2).

f) Finalmente os campos sé@o projetados da malha antiga para a nova.
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Cada célula pode ser refinada até o nimero de refinamento maximo definido no arquivo
dynamicMeshDict por meio do nimero maxCell e se as células totais excederem o nimero
maximo de células, o refinamento para. No Anexo B é apresentado o arquivo dynamicMeshDict
no caso de simulacdo de uma gota em um micronal. O nimero unrefineLevel controla os pontos

que ndo podem ser refinados.
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Apéndice 4

4.1 Explicacdo das funcionalidades dos arquivos do codigo fonte do solver
interFoam

alphaCourantNo.H: calcula o nimero de Courant maximo

alphaEqn.H: descreve a solucéo da equacao de conservacgédo de massa. Neste arquivo a equagéo
convectiva de difusdo é derivada da equacdo de continuidade da fase dispersa.
alphaEqnSubCycle.H: resolve a equacdo de transporte alpha

correctPhi.H: neste arquivo sdo calculadas fungdes de correcdo de fluxo para garantir a
continuidade.

createFields.H: na qual sdo definidos todos os campos escalar e vetoriais do problema em
estudo.

pEgn.H: na qual é resolvida a equacédo da pressao.

setDeltaT.H: arquivo onde é reajustado o0 passo do tempo para manter um numero de Courant
constante e evitar oscilagfes instaveis.

Uegn.H: arquivo no qual é resolvida a equacdo da quantidade de movimento. Aplicacdo do
algoritmo PIMPLE e acoplamento pressdo-velocidade.

InterFoam.C: é o solver. Neste arquivo é controlada a copilacdo do solver. Nele sao definidos

todas as bibliotecas e utilitarios usados para a copilacéo.

4.2 Arquivos adicionais no caso do solver S-CLSVOF.

CalcNewCurvature.H: Calcula a normal a interface e a curvatura da funcéo Level-Set.
solveLSFunction.H: Reinicializa a fungéo Level-Set e ¢. Calcula a func¢do Delta de Dirac e a
Funcdo de Heaviside (H).

uodateFlux.H: Atualiza o fluxo convectivo nas equacdes de Navier-Stokes.

mappingPsi.H: Inicializa as fun¢bes Level-SetS e g.

No arquivo createFields.H sdo definidas as novas variaveis e contantes (Tab. A4.1) do
solver S-CLSVOF, além de corrigidos os valores da massa especifica e viscosidade com LS
(Egs 3.22 e 3.23).



Tabela A4.1. Campos e constantes inicializadas para implementacéo do novo solver

nul, o/ e nu2, v2

Campos Definicéo
psi, @ Funcdo Level Set (LS)
psio, g0 Funcdo inicial LS
H Fuancéo de Heaviside
Delta, o Funcéo de Dirac
C Curvature
Contantes Definicéo
deltaX, Ax Tamano da célula
gamma, y NUmero adimensional de inicializagdo da funcéo LS
epsilon, ¢ Espessura da interface
deltaTau, 4t Intervalo do tempo artificial
dimChange Fragdo para a re-inicializagdo da funcéo g
sigma, o

Tensdo superficial calculada com LS

Correcao da viscosidade com S-CLSVOF
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ANEXQOS

ANEXO A

A.1 Arquivo dynamicMeshDict

/* ________________________________ e Ot —F e
_________ *\
| ========= |
|
[ \\ / F ield | OpenFOAM: The Open Source CFD Toolbox
|
[ \\ / O peration | Version: 2.4.0
|
| \\ O/ A nd | Web: www . OpenFOAM. org
|
| \\/ M anipulation |
|
\* __________________________________________________________________
_________ */
FoamFile
{
version 2.4;
format ascii;
class dictionary;
location "constant";
object dynamicMeshDict;

}

//*********************************

****//
dynamicFvMesh dynamicRefineFvMesh;

dynamicRefineFvMeshCoeffs
{
// How often to refine
refinelInterval 1;
// Field to be refinement on
field alpha.phasel;
// Refine field inbetween lower..upper
lowerRefineLevel 0.001;
upperRefinelevel 0.999;
// If value < unrefinelevel unrefine

unrefinelevel 10;

// Have slower than 2:1 refinement
nBufferlayers 1;

// Refine cells only up to maxRefinement levels
maxRefinement 2;

// Stop refinement if maxCells reached

maxCells 20000000;

// Flux field and corresponding velocity field. Fluxes on
changed

// faces get recalculated by interpolating the velocity. Use
'none’'
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// on surfaceScalarFields that do not need to be reinterpolated.
correctFluxes

(

(phi none)
(nHatf none)
(rhoPhi none)
(rho*phi none)
(ghf none)

) ;
// Write the refinement level as a volScalarField
dumpLevel true;

//

KA KA AR A A R A A A A A A AR A AR A AR A AR A A A AR A AR A AR A A A A I AR A A AR A A A A AR A A A A ARk kK

K’k Kk kK //
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ANEXO B

B.1 Fotografia do Cluster do Laboratério de Astrofisica Computacional da
UNIFEI




ANEXO C

C.1 Arquivo controlDict da pasta system.

FoamFile

{
version 2.4;
format ascii;
class dictionary;
location "system";
object controlDict;

}

// * X X X X X X X X X X X X X X X X X *x Kk X

application interDyMFoam;

startFrom startTime; // latestTime
startTime 0;

stopAt endTime;

endTime 0.5;

deltaT 0.0001;

writeControl adjustableRunTime;
writeInterval 0.05;

purgeWrite 0;

writeFormat binary; //ascii
writePrecision 6;

writeCompression compressed; //uncompressed
timeFormat general;

timePrecision 6;

runTimeModifiable yes;

adjustTimeStep vyes;

maxCo 0.5; // 0.3 ou 0.1
maxAlphaCo 0.5;

maxDeltaT 1;

//
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**********//

R R b b 2h I db b e db b S SR b SR Sb b SR b db b i db b b SR b b db b 2R S Sb b b db b e db b db db b IR Sh b 2b I 2b b e db b db b db Sh i dh I 4

* Kk Kk k Kk //
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ANEXO D

D.1 Arquivo snappyHexMesh

FoamFile
{
version 2.4;
format ascii;
class dictionary;
object snappyHexMeshDict;

}

// *x X X X X X X X X X X X X X X X X X X X X X X X X X X X X X KX Kk X

****//

// Which of the steps to run
castellatedMesh true;
snap true;
addLayers false;

// Geometry. Definition of all surfaces. All surfaces are of class
// searchableSurface.
// Surfaces are used

// — to specify refinement for any mesh cell intersecting it
// - to specify refinement for any mesh cell inside/outside/near
// — to 'snap' the mesh boundary to the surface
geometry
{
T.stl
{
type triSurfaceMesh;
name wing;

/* refinementBox

{

type searchableBox;
min (-1.5 -1.5 -1);
max (2.5 1.5 1);

}*x/
}s

// Settings for the castellatedMesh generation.
castellatedMeshControls
{

// Refinement parameters

/]

// If local number of cells is >= maxLocalCells on any processor
// switches from from refinement followed by balancing

// (current method) to (weighted) balancing before refinement.
maxLocalCells 2000000;
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// Overall cell limit (approximately). Refinement will stop
immediately

// upon reaching this number so a refinement level might not
complete.

// Note that this is the number of cells before removing the
part which

// 1is not 'visible' from the keepPoint. The final number of
cells might

// actually be a lot less.

maxGlobalCells 2000000;

// The surface refinement loop might spend lots of iterations
refining just

// a few cells. This setting will cause refinement to stop if <=

// minimumRefine are selected for refinement. Note: it will at
least do one

// i1teration (unless the number of cells to refine is 0)

minRefinementCells 200;

// Number of buffer layers between different levels.

// 1 means normal 2:1 refinement restriction, larger means
slower

// refinement.

nCellsBetweenlLevels 8;

// Explicit feature edge refinement

// N e e e

// Specifies a level for any cell intersected by its edges.
// This is a featureEdgeMesh, read from constant/triSurface for
now.
features (
{
file "T.eMesh";
level 3;

// Surface based refinement

[ ] i

// Specifies two levels for every surface. The first is the
minimum level,

// every cell intersecting a surface gets refined up to the
minimum level.

// The second level is the maximum level. Cells that 'see'
multiple

// intersections where the intersections make an

// angle > resolveFeatureAngle get refined up to the maximum
level.
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refinementSurfaces
{

wing

{

// Surface-wise min and max refinement level
level (2 3);

}

// Resolve sharp angles on fridges
resolveFeatureAngle 90;

// Region-wise refinement

] e i

// Specifies refinement level for cells in relation to a

surface. One of

// three modes

// — distance. 'levels' specifies per distance to the surface
the

// wanted refinement level. The distances need to be specified
in

// descending order.

// - inside. 'levels' is only one entry and only the level is
used. All

// cells inside the surface get refined up to the level. The
surface

// needs to be closed for this to be possible.

// - outside. Same but cells outside.

refinementRegions

{

/* refinementBox
{
mode inside;
levels ((1lel5 2));
px/

}

// Mesh selection

[/ s

// After refinement patches get added for all refinementSurfaces
and

// all cells intersecting the surfaces get put into these

patches. The

// section reachable from the locationInMesh is kept.
// NOTE: This point should never be on a face, always inside a

cell, even

// after refinement.
locationInMesh (0.000000112 0.001511 0.000011111);



// Whether any faceZones (as specified in the
refinementSurfaces)

// are only on the boundary of corresponding cellZones or also

allow
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// free-standing zone faces. Not used if there are no faceZones.

allowFreeStandingZoneFaces false;

// Settings for the snapping.
snapControls
{
//—- Number of patch smoothing iterations before finding
correspondence
// to surface
nSmoothPatch 8;

//—- Relative distance for points to be attracted by surface
feature point

// or edge. True distance is this factor times local

// maximum edge length.

tolerance 1.0;

//- Number of mesh displacement relaxation iterations.
nSolvelter 40;

//- Maximum number of snapping relaxation iterations. Should
stop

// before upon reaching a correct mesh.

nRelaxIter 8;

// Settings for the layer addition.
addLayersControls
{

// Are the thickness parameters below relative to the
undistorted

// size of the refined cell outside layer (true) or absolute
sizes (false).

relativeSizes true;

// Per final patch (so not geometry!) the layer information
layers
{

wing

{

nSurfacelayers 4;

}

}

// Expansion factor for layer mesh
expansionRatio 1.2;



122

// Wanted thickness of final added cell layer. If multiple
layers

// 1s the thickness of the layer furthest away from the wall.

// Relative to undistorted size of cell outside layer.

// See relativeSizes parameter.

finallLayerThickness 0.7;

// Minimum thickness of cell layer. If for any reason layer
// cannot be above minThickness do not add layer.

// Relative to undistorted size of cell outside layer.

// See relativeSizes parameter.

minThickness 0.25;

// If points get not extruded do nGrow layers of connected faces
that are

// also not grown. This helps convergence of the layer addition
process

// close to features.

// Note: changed(corrected) w.r.t 17x! (didn't do anything in
17x)

nGrow 0;

// Advanced settings

// When not to extrude surface. 0 i1s flat surface, 90 is when
two faces

// are perpendicular

featureAngle 30;

// Maximum number of snapping relaxation iterations. Should stop
// before upon reaching a correct mesh.
nRelaxIter 5;

// Number of smoothing iterations of surface normals
nSmoothSurfaceNormals 1;

// Number of smoothing iterations of interior mesh movement
direction
nSmoothNormals 3;

// Smooth layer thickness over surface patches
nSmoothThickness 10;

// Stop layer growth on highly warped cells
maxFaceThicknessRatio 0.5;

// Reduce layer growth where ratio thickness to medial
// distance is large
maxThicknessToMedialRatio 0.3;

// Angle used to pick up medial axis points

// Note: changed(corrected) w.r.t 16x! 90 degrees corresponds to
130 in 16x.

minMedianAxisAngle 90;

// Create buffer region for new layer terminations



123

nBufferCellsNoExtrude O0;

// Overall max number of layer addition iterations. The mesher
will exit

// 1f it reaches this number of iterations; possibly with an
illegal

// mesh.

nLayerIter 50;

// Generic mesh quality settings. At any undoable phase these
determine
// where to undo.
meshQualityControls
{
//- Maximum non-orthogonality allowed. Set to 180 to disable.
maxNonOrtho 65;

//- Max skewness allowed. Set to <0 to disable.
maxBoundarySkewness 20;
maxInternalSkewness 4;

//—- Max concaveness allowed. Is angle (in degrees) below which
concavity

// 1s allowed. 0 is straight face, <0 would be convex face.

// Set to 180 to disable.

maxConcave 80;

//= Minimum pyramid volume. Is absolute volume of cell pyramid.

// Set to a sensible fraction of the smallest cell volume
expected.

// Set to very negative number (e.g. -1E30) to disable.

minvVol le-13;

//—= Minimum quality of the tet formed by the face-centre
// and variable base point minimum decomposition triangles and
// the cell centre. Set to very negative number (e.g. —-1E30)

to
// disable.
// <0 = inside out tet,
// 0 = flat tet
// 1 = regular tet

minTetQuality 1e-30;

//— Minimum face area. Set to <0 to disable.
minArea -1;

//—= Minimum face twist. Set to <-1 to disable. dot product of
face normal

//- and face centre triangles normal

minTwist 0.05;

//—- minimum normalised cell determinant
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//- 1 = hex, <= 0 = folded or flattened illegal cell
minDeterminant 0.001;

//—- minFaceWeight (0 -> 0.5)
minFaceWeight 0.05;

//- minVolRatio (0 -> 1)
minVolRatio 0.01;

//must be >0 for Fluent compatibility
minTriangleTwist -1;

// Advanced

//—- Number of error distribution iterations
nSmoothScale 4;

//- amount to scale back displacement at error points
errorReduction 0.75;

// Advanced

// Merge tolerance. Is fraction of overall bounding box of initial

mesh.
// Note: the write tolerance needs to be higher than this.

mergeTolerance le-6;

//

KRR A AR A A AR AR A A A A A A A AR A AR A A A A A A AR A AR A AR A A A A A A A R A A A AR A A A A AR A A A Ak kK

K’k Kk kK //
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ANEXO E

E.1 Resultados apresentados por Hoang et al. (2013)

0.1+
@ RNO (Afkhami ef al. [2011])
0.08f O NR (Afkhami ef al. [2011])
W RNO (Hoang ef al [2013])
006+ NR (Hoang ef al [2013))
Ca
0.04}
0.02+

Figura E1: Resultados apresentados por Hoang et al. (2013) em comparacdo com os resultados de Afkhami et
al. (2011). Fonte: Adaptado de Hoang et al. (2013).



