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“O livro do mundo esta escrito em
linguagem matematica.”

(Galileu Galilei)



RESUMO

A aplicagao dos estudos da dispersao de gases multicomponentes € extensa e
tem emprego dual, tanto no ambito civil quanto no militar. Do ponto de vista civil, a
compreensao desse fendmeno pode ajudar a identificar onde estao os focos de maior
concentracado de poluentes na atmosfera e, assim, possibilitar métodos mais eficazes
para combater a poluicdo. Na esfera militar, esse estudo pode ser usado para
aprimorar a defesa contra nuvens de agentes de guerra quimica, biolégica, radioldgica
e nuclear (agentes QBRN) dispersos no ambiente. Ao investigar o comportamento de
um escoamento turbulento utilizando os conceitos de Mecanicas dos Fluidos, €
recorrente o uso dos modelos de turbuléncia para modelar o Tensor de Reynolds que
aparece nas equacoes médias de Navier-Stokes. O presente trabalho visa modelar e
simular a dispersdo de gases multicomponentes na atmosfera com presenca de
obstaculos, utilizando técnicas de Fluidodindmica Computacional. Para tal, utilizou-se
o modelo de turbuléncia k-¢€ para avaliar os resultados numéricos gerados. As classes
de Pasquill-Gifford foram utilizadas para modelagem da turbuléncia na atmosfera e
para definicdo do nivel de estabilidade atmosférica ho momento da dispersdo. O
Método dos Volumes Finitos foi empregado na solugdo das equagdes que regem o
fendmeno de transporte da mistura gasosa e o algoritmo SIMPLE foi usado como
artificio matematico no acoplamento pressao-velocidade. Para atingir o objetivo
proposto, o estudo foi desenvolvido a partir de uma situagao-problema envolvendo
uma mistura multicomponente de gases pesados liberada através de um contéiner e,
préximo a essa fonte de gases, ha a presenga de um obstaculo que promove alteragao
do campo de velocidades do escoamento. Nessa perspectiva, utilizou-se o ANSYS-
CFX para modelagem computacional do comportamento fluidodinamico do problema.
E importante destacar que a etapa de validacdo do experimento computacional foi
feita a partir de um experimento fisico realizado em estudos anteriores em Thorney
Island, nos EUA. Confirmando que as hipoteses utilizadas na constru¢ao da solugao
do problema sejam compativeis com o experimento fisico, os resultados alcangados
neste estudo sugerem que o ambiente de simulacdo modelado e a metodologia
numeérica desenvolvida poderao ser usados na simulagao de outros cenarios similares
ao realizado na Thorney Island. Por fim, ressalta-se que este estudo apresentou um
importante passo na compreensdo dos fendmenos de escoamentos atmosféricos,

cuja relevancia se estende a diferentes cenarios reais, incluindo ndo somente



liberagdes contendo agentes QBRN, mas também em instalagbes industriais que

facam uso de gases toxicos ao longo dos diversos processos produtivos.

Palavras-chaves: Escoamento, Multicomponente, Turbuléncia, Dispersdo, CFD,
CFX.



ABSTRACT

The application of multicomponent gas dispersion studies is wide-ranging and
has dual employment, both in the civilian and military areas. From the civilian point of
view, this phenomenon's understanding can help identify where the highest pollutants
concentrations in atmosphere are and thus enable more effective combating pollution
methods. In the military sphere, this study can be used to improve defense against
clouds of chemical, biological, radiological and nuclear warfare agents (CBRN agents)
dispersed in the environment. When investigating the behavior of turbulent flow using
Fluid Mechanics concepts, it is recurrent to use turbulence models to model the
Reynolds Tensor that appears in the average Navier-Stokes equations. The present
work aims to model and simulate the dispersion of multicomponent gases in the
atmosphere with the presence of obstacles through Computational Fluid Dynamics
techniques. For this purpose, the k-¢ turbulence model was used to evaluate numerical
results. Pasquill-Gifford classes were used to model turbulence in the atmosphere as
well as to define the level of atmospheric stability at the dispersion time. The Finite
Volume Method was employed in the solution of the equations that govern the transport
phenomenon of the gas mixture and the SIMPLE algorithm was used as a
mathematical artifice in the pressure-velocity coupling. In order to achieve the
proposed objective, the study was developed from a problem situation involving a
multicomponent mixture of heavy gases released through a container and, near this
gas source, there is the presence of an obstacle that promotes changes in the velocity
field of the flow. In this perspective, ANSYS-CFX was used for computational modeling
of the fluid-dynamic behavior of the problem. It is important to highlight that the
validation step of the computational experiment was done based on a physical
experiment performed in previous studies at Thorney Island, USA. Confirming that the
hypotheses used in the construction of the problem solution are compatible with the
physical experiment, the results achieved in this study suggest that the modeled
simulation environment and the developed numerical methodology may be used in the
simulation of other scenarios similar to the one performed at Thorney Island. Finally, it
is emphasized that this study presented an important step in the understanding of
atmospheric flow phenomena, whose relevance extends to different real-world
scenarios, including not only releases containing CBRN agents, but also in industrial

facilities that make use of toxic gases throughout the various production processes.



Keywords: Flow, Multi-component, Turbulence, Dispersion, CFD, CFX.
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1. INTRODUGAO

Uma vez confirmada a presenga de um agente QBRN (Quimico, Bioldgico,
Radiolégico e Nuclear), seus efeitos devem ser mitigados. Para evitar que as equipes
responsaveis por essa missdo (Companhia de Apoio as Operagdes de Defesa
Quimica, Bioldgica, Radiolégica e Nuclear - Cia Ap Op DQBRN) sejam contaminadas
pelo agente, medidas de protecdo devem ser tomadas, tanto de ordem individual
como coletiva ou tatica (COMANDO DE OPERACOES TERRESTRES, 2020).

Nesse contexto, a simulagdo computacional pode atuar como uma ferramenta
que auxilie na previsao da distribuicdo de concentragdo do agente no ambiente ao
longo do tempo, ja que a agao inicial a ser feita pela Companhia & definir os limites de
exposicao aceitaveis para a realizacdo de operagdes militares em ambiente QBRN e
do nivel de protegdo a ser adotado no cenario (COMANDO DE OPERACOES
TERRESTRES, 2020).

O presente trabalho visa modelar, via técnicas de Fluidodindmica
Computacional (Computacional Fluid Dynamics — CFD) a liberagao de uma mistura
gasosa, proveniente de um contéiner, para atmosfera, na presenga de um obstaculo.
Para isso, foi empregado o software ANSYS-CFX na construgdo do cenario
computacional. A opg¢ao por uma modelagem empregando CFD ocorreu pelo fato de
os principais estudos de dispersdo atmosférica utilizarem os modelos analiticos de
plumas gaussianas, 0s quais sao mais conservadores e aplicados a cenarios mais
simples, sendo normalmente validos para situagdes de dispersdo em campo aberto e
sem presenca de obstaculos, como prédios, arvores, tuneis e entre outros, ao se tratar
de um ambiente urbano. Além disso, esses modelos ndo consideram os efeitos de
turbuléncia associados aos escoamentos, e descrevem com pouca precisao

problemas que envolvam cenarios mais complexos (GAFFURI, BORDIN, et al., 2020).

Em contrapartida, a abordagem por simulagédo numérica empregando técnicas
de CFD permite uma acuracia melhor do comportamento do agente QBRN disperso
no ar, ou seja, uma melhor analise do tempo de dispersao, da duragao da pluma, dos
niveis de concentragdo da nuvem, da influéncia das condigbes atmosféricas no

momento da liberagdo e a modelagem da turbuléncia dos escoamentos atmosféricos,
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caracterizados por elevados numeros de Reynolds. Dessa forma, no ambito de

DQBRN, é possivel ambientar a tropa no terreno de forma segura, eficiente e eficaz.

Todavia, o emprego da simulagdo computacional ndo é restrito a esfera militar.
No ambito ambiental, as técnicas de CFD também sao uteis no estudo da dispersao
de gases poluentes na atmosfera (BOCON, 1998). No setor industrial, podem ser
aplicadas em casos de vazamento para prever o comportamento de gases de escape
e determinar as medidas de remediacdo para evitar que o acidente assuma
propor¢des maiores (CAMPOS, SOUZA, et al., 2017). Diante do que foi exposto,
percebe-se que o uso de CFD tem o potencial de promover melhorias em diversos

setores.

1.1.  REVISAO DA LITERATURA

Ao longo dos anos, houve diversos estudos sobre a dispersdo de gases na
atmosfera, evidenciando a relevancia desse assunto em diversas areas. Os autores
Bocon (1998) e Pfluck (2010) focaram na simulagao da dispersao de gases poluentes
na atmosfera, ja que essa poluigdo pode causar graves problema a saude humana e
€ apontada como uma das principais responsaveis pelo efeito estufa que assola o
planeta (PFLUCK, 2010). Kranzfeld (2019) e Curzio (2020), ambos militares da ativa
do Exército Brasileiro, também investigaram o fendmeno do espalhamento gasoso na
atmosfera, utilizando as técnicas de CFD, mostrando que estudos relacionados a
dispersdo também podem ser aplicados a importantes projetos estratégicos que visem

a seguranca e a soberania nacional.

Com relacdo ao método numérico, vale ressaltar que todos os autores
supramencionados, optaram por modelar seus escoamentos de estudo por meio do
Método dos Volumes Finitos (MVF). Essa decisdo é coerente com o fato de essa ser
a estratégia mais recomendada, uma vez que o método em questdo consegue
conservar as propriedades dentro do volume de controle (MALALASEKERA e
VERSTEEG, 2007).

Realizar a simulagdo numeérica de uma dispersdo de um escoamento na
presenca de obstaculos faz parte do escopo deste trabalho, assim como foi feito em
outros trabalhos (SKLAVOUNOS e RIGAS, 2004; TAUSEEF, RASHTCHIAN e
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ABBASI, 2011). Sklavounos et.al (2004) se propuseram a comparar os modelos de
turbuléncia k-¢, k-w, SSG (Speziale, Sarkar e Gatski) e SST (Sher Stress Transport)
com os dados experimentais provenientes dos ensaios de campo de Thorney Island.
Acrescenta-se que esses dados também serviram de base comparativa para os
resultados de Tauseef et.al (2011). Em geral, os resultados numéricos apresentados
por Sklavounos et.al (2004) foram satisfatérios, embora tenham apresentado algumas

diferencas entre os modelos de turbuléncia.

Dentre os quatro modelos estudados por Sklavounos et.al.(2004), apenas o
modelo k-w ndo superestimou a maxima concentragdo do gas, e sim a subestimou.
Embora a simulagdo com modelo SSG tenha apresentado maior custo computacional,
sua precisdo nao teve uma melhora significativa em relagdo aos demais, pois o
modelo também superestimou a concentracdo maxima do composto. Os dois modelos
que obtiveram maior robustez, ou seja, que geraram dados mais coerentes com a
realidade foram SST e k- €, sendo estes os que tiveram o melhor desempenho
(SKLAVOUNOS e RIGAS, 2004).

Tauseef (2011) focou seus esforgos para comparar os resultados gerados pelos
modelos k-¢ padrao e o k-¢ realizavel com os dados experimentais, visando obter uma
boa quantificagdo dos perfis de concentracao espacial e temporal por CFD. Observou-
se que o método k-¢ realizavel permitiu a previsdo mais préxima dos resultados reais
em termos de perfis de concentragao espacial e temporal. Esse modelo também
capturou o fendmeno da queda da gravidade aparente associada a dispersado de gas

denso.

Kranzfeld (2019) investigou em seu trabalho o fendbmeno da disperséo de jatos
aerossois de forma tedrica e computacional. Seus principais objetivos eram obter
correlagdes praticas entre velocidade média e concentragédo média e analisar o que
ocorre quando um dentre os diversos parametros do aerossol, como a concentracao,
didmetro da particula, massa especifica da particula e velocidade inicial do jato, é
alterado. Apesar de sua simulagdo ndo envolver a modelagem de um escoamento
multicomponente na presenca de obstaculos, muitas informacdes apresentadas na
fundamentacao tedrica sdo de ampla aplicacdo na area de CFD, tais como as
caracteristicas dos aerossois, 0s principais parametros dos escoamentos

multicomponentes, os conceitos fundamentais que regem a Fluidodindmica
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Computacional, o Método dos Volumes Finitos e também a abordagem do método

SIMPLE para o acoplamento pressao-velocidade.

Curzio (2020) visou determinar a melhor blindagem contra radiagéo ionizante
provenientes da dispersao atmosférica de radionuclideos. Mesmo que sua dissertacao
aborde muitos topicos referentes a fisica nuclear e a radioprotegédo, o que foge do
escopo do presente projeto, o autor, assim como Kranzfeld (2019), também discute
temas comuns a todas as simulagcdes de escoamento atmosférico deste trabalho.
Dentre esses topicos, vale a pena destacar os conceitos basicos de fendbmenos
atmosféricos, como as classes de estabilidade de Pasquill-Gifford, e de aerossoais.
Além disso, as analises de Curzio (2020) referentes a pluma de contaminacgao indicam
que o modelo previu corretamente seu trajeto e que ela, de fato, depende dos critérios
de Pasquill-Gifford, da intensidade de turbuléncia e do tratamento matematico a ser

dado ao fendmeno fisico de interesse.

1.2.  CONTEXTO HISTORICO

O advento dos computadores proporcionou o desenvolvimento de métodos
numeéricos e softwares que sdo muito uteis na previsdo de fenbmenos por meio das
simulacdes. Antes disso, no que se refere ao estudo de dispersdo gasosa, a
quantificacdo da distribuicdo de gases em ambientes era feita de forma
exclusivamente experimental. Sensores eram instalados em pontos estratégicos, no
ambiente de interesse, para quantificar esses poluentes. Outra maneira de deteccéo
podia ser feita por estagdes meteoroldgicas (HANNA, 2011).

Mesmo apds o surgimento da computagdo, muitos dados extraidos desses
equipamentos continuam sendo utilizados como base referencial para validagcao de
modelos de dispersdao que hoje sao feitos por simulagdo numérica. Além disso, no
inicio dos anos 1900, esses modelos tiveram como referéncia comparativa os
resultados provenientes de experimentos de tunel de vento (GREEN e QUEST, 2011).

Dentre os avangos tecnoldgicos ocorridos na area da computagéo, 0 aumento
de capacidade de processamento e de armazenamento foram um dos principais
vetores que tornaram a ferramenta computacional mais atrativa para o estudo de

diversos fendbmenos (GREEN e QUEST, 2011), como a dispersao gasosa.
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1.3. DEFINIGAO DO PROBLEMA

A partir da reviséo bibliografica apresentada, a situagdo-problema do presente
projeto consiste na dispersdo atmosférica de uma mistura multicomponente de gases
pesados proveniente da liberagdo de um contéiner, utilizado, neste estudo, como o
termo fonte da liberagdo desses gases na atmosfera. Nas proximidades dessa fonte,
ha a presenca de um obstaculo que serve para avaliar o comportamento do agente
QBRN, a mudanga promovida no campo de velocidades do escoamento e os efeitos

de recirculagéo proximo a ele.

1.4. OBJETIVOS

O objetivo principal deste trabalho é realizar a modelagem da dispersao de uma
mistura multicomponente de gases, na atmosfera, empregando técnicas de
Fluidodinamica Computacional e fim de avaliar o comportamento e os efeitos de

recirculacao préximo ao obstaculo.

Para alcancar este objetivo geral, os seguintes objetivos especificos sao

elencados:

a) ldentificar os modelos fisicos e matematicos, com as respectivas
grandezas relevantes, para a caracterizagao da dispersao atmosférica
de misturas multicomponentes;

b) Avaliar a eficiéncia e a eficacia do modelo de turbuléncia k-¢ para a
dispersdo de um escoamento multicomponente na presenca de
obstaculos;

c) Interpretar os resultados da simulagao;

d) Avaliar as vantagens e desvantagens relacionadas ao modelo.

1.5. JUSTIFICATIVA

Esta pesquisa tem origem em uma proposta da Secao de Defesa Quimica, do
Instituto de Defesa Quimica, Bioldgica, Radiolégica e Nuclear (IDQBRN), de
proporcionar uma capacitacao introdutéria na area de CFD aplicado a dispersao de

misturas na atmosfera para alunos da graduacao do Instituto Militar de Engenharia
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(IME) que tém a possibilidade de ingressar no IDQBRN apés a formagao académica.
Dessa forma, o recém ingressante no Instituto ja estaria melhor preparado para atuar
no Laboratorio de Modelagem Computacional e Analises de Risco, uma das areas
envolvidas pela Secao de Defesa Quimica.

No campo militar, o emprego da Fluidodindmica Computacional na disperséo
de misturas multicomponentes na atmosfera poderia auxiliar o SisDQBRNEX (Sistema
de Defesa Quimica, Biolégica, Radiolégica e Nuclear do Exército), uma vez que pode
atuar no Comando e Controle, auxiliando a tropa na previsao do trajeto e concentragéo
de um agente QBRN que possa ter sido liberado de forma indevida em um ambiente
urbano. Um outro exemplo de aplicagdo, agora no campo civil, estaria no
planejamento de construgdes ou plantas quimicas visando proporcionar um parametro
de decisao referentes a disposigao e formato dos cobmodos, e as dimensdes das portas
e janelas, por exemplo.

Em geral, o estudo por CFD de escoamentos multicomponentes pode
proporcionar as Forgcas Armadas meios para elaborar planos de acdo mais eficientes
e eficazes em caso de acidentes QBRN, melhorando o desempenho da tropa na zona
quente, definida como area de perigo confirmado, onde houve ou pode haver
espalhamento da contaminagao. Ou seja, em caso de um evento real, a agédo da tropa
no terreno pode ser mais rapida e eficaz, uma vez que com um nivel de informacgdes
maiores, permitiia empregar os meios de acordo com 0s niveis de concentragao
envolvido, aumentando o desempenho da tropa e seu deslocamento no terreno, o que
€ essencial para o sucesso da operacgao, permitindo a protecao de forma mais efetiva

das pessoas e, em um estagio mais avancado, do meio ambiente.
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2. FUNDAMENTACAO TEORICA

Nesta sec¢éao, o principio tedérico empregado neste trabalho é apresentado. Os
tépicos a serem abordados sado: definicbes sobre limites de tolerancia de agente
quimico; principais conceitos sobre os escoamentos e as equagdes governantes que
descrevem as dispersdes atmosféricas de misturas gasosas; os modelos matematicos
utilizados para modelagem dos efeitos de turbuléncia em escoamentos; e as técnicas
em CFD.

2.1.  LIMITES DE TOLERANCIA

Limites de tolerancia (Threshold Limit Value - TLV) sédo definidos como as
concentracbes maximas de um agente quimico permitido em um ambiente de
trabalho, de forma que a exposigdo continua a essa substancia ndo provoque
intoxicagdo. No entanto, esses limites ndo podem ser considerados exatos para a
determinacdo da existéncia ou ndo de um risco de danos a saude, ja que eles estéo
sujeitos a variagbes de sensibilidade de cada individuo e sdo sempre reavaliados a
partir de resultados de novos estudos experimentais (CASTRO, OLIVEIRA e SILVA,
2002).

Ha trés tipos principais de TLV: média ponderada ( Time-Weighted Average —
TLV-TWA); valor teto (Ceiling — TLV-C); e Short-Term Exposure Limit (cuja sigla em
inglés é TLV-STEL) (CASTRO, OLIVEIRA e SILVA, 2002).

A média ponderada € o valor maximo para a concentracdo média ponderada
de uma jornada de trabalho semanal (48h no Brasil). Segundo a Legisla¢ao Brasileira,
a concentragdo maxima permitida varia entre 1,1 e 3,0 vezes o limite de tolerancia da
substancia. O valor teto indica o valor maximo que nao pode ser excedido em nenhum
momento da jornada de trabalho. Devido a sua importéncia, esse limite tem
precedéncia sobre a média ponderada. Por fim, a Short-Term Exposure Limit é a
média ponderada para um periodo curto de 15 minutos (CASTRO, OLIVEIRA e
SILVA, 2002).

Dentre os trés TLV apresentados, apenas a média ponderada e o valor teto séo
empregados no Brasil. Além disso, o uso de cada tipo de limite € determinado pelo
modo de agdo que a substancia tem no organismo. As médias ponderadas sao
apropriadas para agentes que apresentam agao tdéxica apés uma acumulagdo no
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organismo, enquanto os valores teto sdo empregados para substancias com agao
rapida (CASTRO, OLIVEIRA e SILVA, 2002).

2.2. EQUACOES DE CONSERVACAO DO ESCOAMENTO

O comportamento macroscopico do escoamento de um fluido pode ser descrito
por trés leis fundamentais: conservagcéo de massa, de momento e de energia (WHITE,
2002). Tais leis sao descritas por equagdes diferenciais parciais e expressas por
propriedades macroscopicas, como velocidade, pressdo, massa especifica, e suas
derivadas espaciais e temporais. No caso de escoamento de fluidos, as duas
propriedades extensivas de maior interesse sdo massa e quantidade de movimento
(FERZIGER e PERIC, 2002).

Para simplificar a notacdo dos somatérios matematicos que irdo surgir, o
presente trabalho utilizara a convencao de Einstein (notagao indicial), a qual esta
representada nas Eq.2.1 e Eq.2.2 (EINSTEIN, 1916).

n

a1Xq + ayxy + -+ apx, = z a;x; = a;Xx; (2.1)
i=1

a1x1 + a1x2 + A + alxn + e + anxl + anxz + e + anxn

Z . (2.2)
J

i=1j=1

onde a;, x; € x; sGo componentes das variaveis vetoriais genéricas a e x. Os indices

livres i e j indicam somatério.

2.2.1 Equagéao de Transporte

A dinamica das particulas em um meio continuo é descrita por equacdes de
conservagao de uma grandeza genérica, como massa, momento linear, concentragao
e fracdo molar. Essas equagdes de conservacao sdo conhecidas como equacdes de
transporte e podem ser representadas, genericamente, na forma diferencial, como
mostra a Eq.2.3 (MALALASEKERA e VERSTEEG, 2007).

0(p9)  9(p9U) _ 0 (L, 00
o 5% _a—ﬂ<r¢—>+s¢ (2.3)
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tal que p é a massa especifica do fluido; t, o tempo ¢ é a variavel genérica a ser
transportada, que pode ser de natureza escalar ou vetorial; U, o campo de velocidade

do escoamento; I'?, o efeito difusivo; e S é o termo fonte.

A partir da equagdo de transporte (Eq.2.3) surgem as equacgdes da
conservagao de massa e de momento. Ao substituir a variavel ¢ por 1, chega-se a
equacdo de conservacao de massa. E para obter a equacdo de conservagado do

momento, basta substituir ¢ pela velocidade.

2.2.2 Conservacgao de Massa

O balango de massa para um Volume de Controle (VC) é dado por (WHITE,
2002):

o 9(p0) _

24
ot Oxi 0 ( )

em que U; é o campo de velocidade instantaneo na direcéo x;.

Para escoamentos incompressiveis, ignoram-se as variagdes da massa
especifica, exceto quando ela aparece multiplicada pela aceleracéo da gravidade g.
Assim, a Eq.2.4 pode ser simplificada de acordo com (WHITE, 2002):

a0;

e (2.5)

2.2.3 Conservagao da Quantidade de Movimento

A Equacao da Conservagao da Quantidade de Movimento, também conhecida

como Equacao de Navier-Stokes, corresponde a Segunda Lei de Newton para o

escoamento dos fluidos (WHITE, 2002). Na forma diferencial, essa equag¢ao para um
escoamento compressivel tridimensional transiente € dada por:

3(p0;) oU;  dp 9t

ot PYox, T Tox  ox,

+ pfi (2.6)
em que p € a pressao; 1;;, 0 tensor tensdo viscosa; e f;, a forga de campo atuante.

Para fluidos isotropicos, o tensor tensao viscosa € expresso por (WHITE, 2002):
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Tij_ K ax] axi 3'u E 6xk b '

tais que u € a viscosidade dinamica do fluido; ¢, a viscosidade dinamica bulk; e §;;, o

delta de Kronecker.

No caso particular em que o fluido € newtoniano (u constante) e incompressivel
(p constante) e a forca de campo atuante seja gravitacional, a Eq.2.6 é simplificada

para:

Pot TPy, T Tox, Maxz T PY '

onde g; € a aceleragao da gravidade.

2.3. TURBULENCIA

As equacdbes de conservacao apresentadas da Secao 2.2 sao aplicaveis para
escoamentos em qualquer escala de tempo. Ademais, € valido ressaltar que essas

equacdes se referem as variaveis instantaneas e ndo as meédias (CURZIO, 2020).

Os escoamentos podem ser classificados de diferentes formas, sendo que a
mais importante é referente ao nivel de turbuléncia. Nesse aspecto, ha trés divisdes:
laminar, em transic¢ao e turbulento (KESSLER, 2016).

O escoamento laminar € aquele em que o fluido se move em camadas
paralelas, sem que uma particula invada o caminho de outra. O escoamento em
transicdo possui algumas flutuagdes intermitentes, mas ndo o suficiente para ser
caracterizado como turbulento. J& o escoamento turbulento é aquele em que as
particulas do fluido se misturam ao longo do escoamento devido a um movimento
cadtico macroscopico gerado por flutuacbes aleatérias no campo de velocidades
(KESSLER, 2016).

Um parametro para avaliar se o escoamento é laminar ou turbulento € o numero
de Reynolds (Re). Em um tubo, por exemplo, para numero de Reynolds menor que
2000, o escoamento é laminar, entre 2000 e 4000 esta em transicdo e acima de 4000
é turbulento (KESSLER, 2016).
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Os escoamentos turbulentos tém algumas caracteristicas interessantes que
diferem dos demais: multiplicidade de escalas, fenbmeno continuo e irregular, difuso,
dissipativo, tridimensional e transiente (KESSLER, 2016).

A multiplicidade de escalas em escoamentos turbulentos significa que ha
vortices de diferentes tamanhos, de forma que a energia cinética turbulenta é
diretamente proporcional a dimenséo do redemoinho. Mesmo que os menores vortices
sejam tdo pequenos a ponto de serem dissipados por viscosidade, eles sdo maiores
que as escalas moleculares, permitindo que o escoamento turbulento seja tratado
como um sistema continuo (MALALASEKERA e VERSTEEG, 2007).

Na regido de turbuléncia ocorre o Efeito Cascata, um fendbmeno em que,
segundo a Teoria de Kolmogorov, turbilhdes maiores transferem energia aos vortices
progressivamente menores até chegar em voértices tdo pequenos que sao dissipados
em forma de calor devido a agcdo da viscosidade do fluido (MALALASEKERA e
VERSTEEG, 2007).

Nesse ensejo, o alongamento dos vortices menores é feito por vortices um
pouco maiores e pelo fluxo médio, sendo esse ultimo com intensidade fraca. E por
fim, a transferéncia de energia para os vortices acontece progressivamente a medida
que essas diferentes escalas de turbuléncia vao se misturando conforme
desdobramento do Efeito Cascata (MALALASEKERA e VERSTEEG, 2007).

Os diferentes tamanhos dos turbilhdes representam o campo turbulento da
velocidade (MALALASEKERA e VERSTEEG, 2007). Para mostrar graficamente essa
relacéo, associa-se de forma inversamente proporcional as dimensdes dos vortices a
um numero de onda, usando-o0 na abscissa, e o campo de velocidade com a energia

cinética turbulenta, como € mostrado na figura abaixo.
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Figura 2.3-1. Espectro da energia de turbuléncia
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Fonte: SOUZA, OLIVEIRA, et al., 2011

As regides dos maiores vortices e daqueles com mais energia, de menores
numeros de onda, correspondem a escala de producgéo de energia cinética turbulenta,
onde esses turbilhdes recebem a energia dissipada proveniente dos voértices menores.
Nas regides com maiores numeros de onda, tem-se a subfaixa inercial, em que ocorre
o Efeito Cascata; e por fim, a escala de dissipacao viscosa, onde se encerra o Efeito
Cascata (MALALASEKERA e VERSTEEG, 2007).

Para modelar numericamente o escoamento turbulento, utilizam-se estratégias
de simulagao que diferem na faixa de escalas que se pretende resolver (ANDERSON,
PLETCHER e TANNEHILL, 2013).

A Simulagao Numérica Direta (Direct Numerical Simulation — DNS) visa resolver
todas as escalas de turbuléncia sem envolver nenhuma aproximagéao, possibilitando
a descricao perfeita do problema. Todavia, essa simulacdo requer malhas muito
refinadas e tem alto custo computacional (FERZIGER e PERIC, 2002).

Quando o escoamento turbulento € modelado pelas equagdes médias de
Reynolds (Reynolds Average Navier-Stokes — RANS), ndo se resolve nenhuma
escala, pois sua proposta é analisar apenas o comportamento médio das variaveis.
Dessa forma, a malha nao requer tanto refino como em DNS e o custo computacional
€ menor (ANDERSON, PLETCHER e TANNEHILL, 2013).

A Simulacao das Grandes Escalas (Large Eddy Simulation — LES) tem o foco

em resolver apenas as escalas de produgao direta de energia, enquanto, na regiao
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inercial, faz-se uma modelagem (FERZIGER e PERIC, 2002). Essa simulagao requer
malhas menos refinadas que as DNS, porém, muito mais refinadas que as RANS. A
necessidade um grande poder computacional ainda existe, sendo inviavel para
escoamentos muito complexos. Em problemas com escoamentos simples, gera-se
resultados proximos aos DNS (ANDERSON, PLETCHER e TANNEHILL, 2013).

Ha também as modelagens hibridas, que consistem no acoplamento das
simulacbes RANS e LES a fim de obter as vantagens das duas estratégias
(FERZIGER e PERIC, 2002).

Figura 2.3-2. Representagdes esquematicas da hierarquia das abordagens de modelagem de

turbuléncia com base nos custos computacionais e nas quantidades de fisica resolvida versus
modelada
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Fonte: XIAO e CINNELLA, 2018
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Para fins praticos, o interesse esta no comportamento médio do escoamento

(FERZIGER e PERIC, 2002). Portanto, o presente trabalho tem como foco o emprego
do modelo RANS.

O modelo RANS baseia-se no conceito de Decomposi¢do de Reynolds, em
que, de acordo com essa ideia, uma propriedade instantanea N(t), pode ser
decomposta pela soma da propriedade média N com a propriedade flutuante u(t)
(BIRD, STEWART e LIGHTFOOT, 2004). A Eq.2.9 e a Figura 2.3-3 ilustram essa

decomposigao.

N(t) =N +n(t) (2.9)

tal que t é um instante.
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Figura 2.3-3. Decomposi¢ao da propriedade instantanea
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Fonte: AUTORIA PROPRIA

A propriedade média pode ser expressa pela média temporal (BIRD,
STEWART e LIGHTFOOT, 2004):

N=N=N=— | N(@dt (2.10)

em que At é o intervalo de tempo. O intervalo de tempo At deve ser grande o suficiente
para que a média das flutuagcbes seja nula, mas pequeno para captar a variagao de
N(t) (BIRD, STEWART e LIGHTFOOT, 2004).

A propriedade temporal é normalmente representada por N, contudo, para fins

de simplificagdo, nesse trabalho, a barra superior € omitida.

Assim, tem-se o conceito de intensidade de turbuléncia I, a qual € expressa por
(BIRD, STEWART e LIGHTFOOQOT, 2004):

I=— (2.11)

Num escoamento incompressivel, ao aplicar a decomposi¢cdo de Reynolds,
para a velocidade instantdnea U na equacgdo da continuidade (Eq.2.4), obtém-se a
mesma expressdo referente a velocidade média (ANDERSON, PLETCHER e
TANNEHILL, 2013). Ou seja:

aU;
3 = O (2.12)

Ja ao repetir o mesmo procedimento na equacao de Navier-Stokes (Eq.2.8),

verifica-se que ha presenga de um termo a mais na equagao com velocidade média
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em relagdo a com velocidade instantanea (ANDERSON, PLETCHER e TANNEHILL,
2013), de modo que:

axi

3t TYax TYax T pl\ax) T Vax \ox,

onde v € a viscosidade cinematica.

Em relacido a Eq.2.8, o termo extra que aparece na Eq.2.13 é dado por:

Ou, 2.14
u] axj ( . )
Por manipulagao algébrica, chega-se que o termo € igual a:
J(uu,
(%) (2.15)

O tensor de Reynolds ¢é definido por (ANDERSON, PLETCHER e TANNEHILL,
2013):
u“ uv uw
PLU =p| TU v2 TW (2.16)
wu wv w?

Embora o tensor de Reynolds tenha surgido por meio de um termo advectivo,
ele é interpretado como a difusividade turbulenta do escoamento. Ou seja, ele é o
responsavel pela mudanga de perfil de um escoamento laminar para o turbulento
(ANDERSON, PLETCHER e TANNEHILL, 2013).

Até o momento, ha 4 equacdes e 10 incognitas (3 velocidades médias, pressao,
e os 6 elementos do tensor de Reynolds), caracterizando haver um Problema de
Fechamento'. Para resolver esse impasse, modela-se o Tensor de Reynolds a fim de
determinar seus elementos. Ha diferentes propostas de modelagem para o tensor,
denominadas por Modelos de Turbuléncia, que podem ser classificadas em dois
grandes grupos: Modelos de Turbuléncia da Viscosidade Linear e Modelos dos
Tensores de Reynolds (Reynolds Stress Equation Model — RSM) (RODI, 2000).

1 A decomposicio das equacdes de Navier-Stokes em um campo médio provoca o surgimento de momentos de
segunda ordem, os quais envolvem flutuagGes, gerando mais incdgnitas que equacdes.
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Os Modelos de Turbuléncia da Viscosidade Linear sdo simples, pois seguem a
proposta de Boussinesq de calcular os elementos do tensor de Reynolds de forma
analoga a lei de Newton, obtidos por meio de equacgdes algébricas. Assim, o problema
com as seis variaveis que aparecem nesse tensor é simplificado para um de apenas
uma variavel denominada de viscosidade turbulenta v;, descrita pela Eq.2.17 (RODI,
2000).

2 oU;  aU;
u]ul = §pk6ll —V; axj + axi (217)

em que k e energia cinética turbulenta por unidade de massa; §;;, delta de Kronecker.

Em resumo, todos os Modelos de Turbuléncia da Viscosidade Linear (TVL)
surgiram a partir da tentativa de melhor descrever v;. Eles podem ser classificados em
modelo de zero equagdes, 0 modelo de 1 equacédo e modelo de 2 equagdes (RODI,
2000).

Por analise dimensional, a viscosidade cinematica pode ser expressa por:

vy = cvf (2.18)
onde ¢ € uma constante de proporcionalidade; v, velocidade caracteristica e ¢,0

comprimento caracteristico de mistura.

Os modelos TVL de zero equacdes nao resolvem nenhuma equacdo de
transporte extra. O pioneiro a seguir essa estratégia foi Prandtl e sua proposta para
determinar uv introduz dois problemas. Primeiramente, [, € obtido

experimentalmente, o que é inconveniente para uma simulagdo, ja que um dos

propositos de seu uso € nao depender de laboratdrios. E, por fim, quando Z—;’ = 0, pelo

modelo, conclui-se que a viscosidade turbulenta é zero. Isso € um problema sério,

. - N . au ~ .
pois no ponto de maxima turbuléncia (E = 0), a taxa de transferéncia de calor por

efeitos viscosos ndo é nula e sim, maxima (RODI, 2000).

Apesar desses dois inconvenientes do modelo de Prandtl, essa proposta pode
ser usada para encontrar uma hipotese inicial de wv quando ha dificuldade de
convergéncia na simulagao. Ademais, foi a partir desse modelo que se originou a lei
logaritmica da parede, uma ideia publicada pelo engenheiro espacial, matematico e

fisico Theodore von Karman (KARMAN, 1930). Essa lei é aplicavel a partes do
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escoamento que estdo proximas a parede (<20% da altura do escoamento), porém,
ela também é uma boa aproximacgao para todo o perfil de velocidade de fluxos naturais
(MOHRIG, 2003).

Os modelos TVL de 1 equagao introduzem uma equacao de transporte com
duas finalidades: eliminar a dependéncia de uma correlagdo empirica; e eliminar o
problema de a viscosidade ser nula quando o gradiente de velocidade é nulo. Dentre
os modelos desse tipo, existe 0 modelo classico de Kolmogorov-Prandtl, no qual

propde-se que a escala de velocidade seja dada por (RODI, 2000):

v =k (2.19)

em que k € a energia cinética turbulenta por unidade de massa.

Apesar de propiciar uma hipétese inicial melhor do campo de velocidade e,
consequentemente, da distribuicdo de componentes da equagao de Reynolds, esse
modelo ainda precisa de uma analise empirica para descobrir os comprimentos

caracteristicos. Por isso, essa estratégia ndo € muito utilizada (RODI, 2000).

Existem outros modelos TVL de 1 equacgao, como de Maldwin e Barth (1990) e

de Spalart e Allmaras (1992), porém, eles n&o sao o foco deste trabalho.

Ja os modelos TVL de 2 equagdes acrescentam duas equagdes de transporte,
resolvendo assim os dois problemas mencionados sobre o modelo classico de
Komororov-Prandtl. Todos os modelos desse tipo partem das seguintes suposi¢coes

baseadas em analise dimensional (RODI, 2000):

o =VE (2.20)

Vi (2.21)

Dessa forma, a equacéao para a viscosidade cinética turbulenta fica:

k2
Vt = CH—?

(2.22)

Por definicdo, a taxa de dissipagao viscosa da energia cinética turbulenta (&) é

dado por:
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R (2.23)
dx; 0x,

Todavia, a equagao acima € complexa para resolver computacionalmente, por
isso faz-se necessario uma modelagem. Em resumo, os diferentes modelos de 2
equacgdes objetivam encontrar ¢ e k a partir de suas respectivas equagdes de
transporte (RODI, 2000). O modelo desse tipo que sera abordado no trabalho é o k —

€, em que as duas equagdes de transporte sao:

3 " Tox, _Pk_g+6_9cj[<v o) 9%,
de  d(eu;) £ g 0 v\ O€ (2.25)
ot Toxn, g fT ety (”a)a—x,.

onde P, é a producdo de energia cinética turbulenta devido aos gradientes no

) ok e o (ok e
escoamento médio; — (v —) difusdo viscosa; — (—) difusdo turbulenta.
ax] ax] ax]' axj

A Tabela 2.3-1 mostra os valores comumente atribuidos as constantes do

modelo k-€.
Tabela 2.3-1. Valores para as constantes do modelo k-¢
Cu Cel CEZ Oy O¢
0,09 1,44 1,92 1,0 1,3

Fonte: LAUDER e SPALDING, 1973

Em toda simulagdo de modelos de turbuléncia, é necessario fornecer duas
informacgdes: a intensidade de turbuléncia e a escala de comprimento (comprimento
caracteristico, diametro hidraulico, escala de comprimento, razdo entre viscosidade
turbulenta e molecular). Essas informagbes sao importantes para calcular as
condicdes de contorno e iniciais dos parametros k, €, u?, v2, w2, uv, uw € Tw
(FERZIGER e PERIC, 2002).

Para a solugdo do sistema de equacdes do modelo RANS, € comum, em
solugcbes numeéricas, assumir condicbes de contorno para k e &, em funcdo da

velocidade de referéncia U,.r e do comprimento de turbuléncia ¢,,, representado,
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neste caso, por um comprimento caracteristico £. Assim sendo, para determinar k de
contorno e inicial, assume-se uma isotropia no campo de velocidade, de forma que u?
seja aproximado para 2k /3. Assim, a partir da equacao de turbuléncia I (Eq. 2.11), k

pode ser expresso por:

k==12U%; (2.26)

Com relagéo ao termo de difusdo viscosa &, pode-se utilizar a seguinte relagao
abaixo (BRANDI, 2005).

1.5
. kT (2.27)

Neste caso, adotam-se os valores de €1%, 5% e 10% para intensidades de
turbuléncia baixa, média e alta, respectivamente. Tal que ¢ € o comprimento
caracteristico qualquer do escoamento, conforme ja citado. Quando n&o ha nogao de
¢, basta usar a razdo 1 =v,/v (BRANDI, 2005), entdo a difusdo viscosa pode ser
obtida por:

c k?
vA

€= (2.28)

As estratégias para obter as condi¢des de contorno e iniciais dos parametros

u?, v2, w? dependem se o modelo de turbuléncia é do tipo TVL ou RSM (BRANDI,
2005).

Se for o caso de modelo do tipo TVL, assume-se um campo de velocidade

isotrépico, de forma que:

—_ = — 2
W =12=w2==k (2.29)

Ja para modelo do tipo RSM, deve-se encontrar uma distribuicdo de velocidade
que faga sentido ao escoamento.
Para descobrir condigdes iniciais e de contorno dos parametros uv, uw, vw, é
- . ~ . . aU;
necessario saber se a entrada € ou nao uniforme. Se for uniforme, tem-se a_x% =0.
J

Logo:

W =0 (2.30)
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Se a entrada for ndo uniforme, usa-se a definicdo abaixo.

25 = —v, (2054 9Y (2.31)
“\ox;  ox; '

O uso da Eq.2.31 permite calcular uv pelo fato de todas as variaveis serem

conhecidas pelas condi¢cdes anteriores.

2.4. TECNICAS DE FLUIDODINAMICA COMPUTACIONAL

O uso das técnicas de Fluidodindmica Computacional compreende as etapas
de pré-processamento, processamento e pos processamento. Nessa secéo, o intuito

sera o de detalhar o que precisa ser feito em cada etapa.

2.4.1 Pré-processamento

No pré-processamento, sdo determinados: a geometria do problema, a malha
que discretiza o espacgo continuo, as caracteristicas da mistura multicomponente, as

condi¢des de contorno e os parametros de controle do tempo da simulagao.

A geometria do problema visa descrever o cenario onde se dara o estudo do
fendmeno, definindo as regides em que serdo empregadas condigcdes de contorno
especificas (MEDEIROS e HENRIQUES, 2020). Ao determinar a geometria, define-
se também o dominio do fendmeno a ser estudado, sendo que o dominio real é
continuo. Entretanto, como as técnicas de FluidodinAmica Computacional lidam com
espacos discretos, uma malha deve ser utilizada para representa-lo. A malha pode
ser do tipo estruturada ou ndo-estruturada e as diferencas entre as duas € mostrada

na Figura 2.4-1 e no Quadro 2.4-1.
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Figura 2.4-1. Exemplo de malha estruturada e nao estruturada
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MALHA A
ﬁﬁﬂr‘f‘ﬁh
ESTRUTURADA
R oD

Fonte: NEELY, 1999

Quadro 2.4-1. Diferencas entre malhas estruturadas e ndo estruturadas

Estruturadas Néao Estruturadas
Ortogonais Nao ortogonais
Cada elemento tem o mesmo Cada elemento tem o numero de
numero de vizinhos vizinhos diferente
Obedecem a um sistema N&o obedecem a um sistema
coordenado coordenado
Formadas por quadrilateros (2D) | Formadas por tridngulos (2D) ou
ou hexaedros (3D) tetraedros (3D)
Sao mais faceis de serem Sao mais dificeis de serem
gerados gerados
Apresentam limitagdes para Apresentam poucas limitagdes
geometrias complexas para geometrias complexas

Fonte: ANSYS, INC, 2009

Embora tenha um custo computacional maior em relacido a malha estruturada,
a nao-estruturada proporciona maior robustez na representacdo de geometrias

complexas, sendo muito usada em aplicagdes industriais de CFD (MALALASEKERA
e VERSTEEG, 2007).

A qualidade da malha é um fator critico para os problemas de simulacéo
numérica. Uma malha ruim pode gerar dificuldade de convergéncia, solugao difusa ou

uma ma representagao fisica do problema. Ademais, uma malha de boa qualidade,
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além de evitar os inconvenientes de uma ma construida, pode simplificar a solugao do
sistema de equacgdes diferenciais parciais que governam o sistema (KRANZFELD,
2019).

Existem parametros que apresentam informacdes dos nds e elementos da
malha os quais podem ser empregados para avaliar a qualidade da malha. Dentre
eles, tém-se o skewness, a ortogonalidade, a razdo de aspecto, a smoothness
(KRANZFELD, 2019).

O skewness é definido como a diferenca entre a forma real da célula e a forma
de uma célula equilatera com o mesmo volume. Em uma malha 3D, esse parametro
pode ser medido usando a distancia entre a interseccédo da linha que conecta dois
centros de célula com sua face comum e o centro dessa face comum (SEENI,
RAJENDRAN, et al., 2020). Como é mostrado na Figura 2.4-2, o skewness é obtido

pela razédo entre as distancias RF e PQ.

Figura 2.4-2. Representagao do skewness

RF

Skewness =L
]

P, Q: centro de células

F: centro da face comum

R: interseccéo de PQ com a face comum

Fonte: DOSE, 2013

Como regra geral para malhas triangulares e tetraédricas, o skewness deve ser
mantido abaixo de 0,95 e com um valor médio menor que 0,33 (ANSYS, INC, 2009)
(ver Tabela 2.4-1).

Tabela 2.4-1. Espectros de skewness
Excelente | Muito bom Bom Aceitavel Ruim Inaceitavel
0-0,25 0,25-0,50 | 0,50-0,80 | 0,80-0,94 | 0,95-0,97 | 0,98 -1,00
Fonte: FONTES, ROPELATO e LUDWIG, 2013

A ortogonalidade ou qualidade ortogonal esta relacionada com o angulo de

desvio entre o vetor que conecta os centros das células adjacentes e o vetor normal
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a face. Quanto maior esse angulo, menor a ortogonalidade. (SEENI, RAJENDRAN, et
al., 2020). A importancia de analisar esse parametro consiste no fato de ele afetar os
termos difusivos, que aparecem nas equagdes governantes, além de adicionar difusdo
numeérica a solugao (KRANZFELD, 2019).

Figura 2.4-3. (A) Malha ortogonal e (B) malha n&o-ortogonal
- N N

A / . vy

Fonte: GUERRERO, 2021

A Tabela 2.4-2 mostra o espectro da ortogonalidade relacionado com a
qualidade da malha.
Tabela 2.4-2. Espectros de ortogonalidade
Inaceitavel Ruim Aceitavel Bom Muito bom Excelente
0-0,001 |0,001-0,14| 0,14-0,20 | 0,20-0,69 | 0,70-0,95 | 0,95-1,00
Fonte: FONTES, ROPELATO e LUDWIG, 2013

A razao de aspecto € a razdo entre o maior e o menor lado da célula e objetiva
medir o alongamento dela em relagdo a uma célula equilatera de mesmo volume. Uma
malha de boa qualidade tem uma razdo de aspecto menor que 5 para pelo menos
90% dos seus elementos, sendo o ideal é que esse valor seja 1 para garantir melhores
resultados. Conforme a razdo de aspecto aumenta de valor, ha maior possibilidade de

gerar erros devidos a aproximag¢des numéricas nas faces (ANSYS, INC, 2009).

Figura 2.4-4. Representacao da razédo de aspecto

Aspect Ratio = ML(I’)
Min(i,)

Fonte: AUTORIA PROPRIA



36

Por fim, o smoothness esta associado a transicdo no tamanho do volume de
células vizinhas. Recomenda-se que a razdo entre o volume de uma célula maior pelo

volume do elemento adjacente seja no maximo 1,2 (ANSYS, INC, 2009).

Figura 2.4-5. Representagdo de smoothness ruim e bom

Smoothness ruim
Mudanca drastica no tamanho

Smoothness bom
Mudanca gradual no tamanho

~ //

Fonte: SHEDAGE, 2014

Para obter uma simulagéo que gere resultados compativeis com a realidade, é
essencial haver um refinamento local da malha em regides onde ha elevados
gradientes de velocidade e pressao, como perto do solo, de obstaculos em geral, tais
como construgcbes em ambientes urbanos e outras caracteristicas do relevo
(TAUSEEF, RASHTCHIAN e ABBASI, 2011). Uma ferramenta util para aumentar o
grau de refino nessas zonas € a malha de inflacao (inflation), que é definida por um
conjunto de camadas de prisma que sao "infladas" a partir de uma malha de superficie
para criar elementos alinhados com geometria em estudo de forma a captar
informacdes de interesse proximas as regides de parede, como a camada limite sobre
a superficie. Isso resultard em uma malha tetraédrica hibrida, que é a abordagem de

melhor pratica para a maioria dos modelos industriais (LEAP CFD TEAM, 2012).

Fornecer uma malha de inflagdo adequada para a geometria esta fortemente
ligada a escolha do modelo de turbuléncia e ao campo do escoamento que se deseja
capturar. Pode-se optar por uma inflation préxima a uma superficie para resolver o
perfil completo da camada limite ou utilizar fungcdes de parede empiricas para reduzir
a contagem de células, como é ilustrado na Figura 2.4-6 (LEAP CFD TEAM, 2012).

Para outras simulagdes, o gasto computacional adicional nem sempre ¢é justificavel.
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Figura 2.4-6. Simulagdo com e sem uso de fungéo parede

y Yy

B u _l Iy u J
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Uso de uma funcéo de parede usada Sem uso de uma funcéo de parede
para resolver a camada limite usada para resolver a camada limite

Camada Limite

Fonte: LEAP CFD TEAM, 2012

Como o uso da inflation aumenta o numero de células na malha, o gasto
computacional é alto e, por isso, nem sempre sua aplicagao é justificavel (LEAP CFD
TEAM, 2012).

Além de analisar se os parametros de qualidade da malha sdo, no minimo,
aceitaveis, é importante haver um estudo da camada limite para avaliar a dimensao
da malha de inflagdo (KHAMLAJ, 2018).

A camada limite corresponde a regides de escoamento proximas a parede,
onde o gradiente de pressao e de velocidade sdo grandes devido a relevancia das
forcas viscosas. Em relacio ao perfil de velocidade, a camada limite pode ser dividida
em subcamada viscosa, camada de transi¢do, camada logaritmica e camada externa
(KHAMLAJ, 2018) (ver Figura 2.4-7).
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Figura 2.4-7. Camada limite

.
Camada externa
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@ ------------
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5 Camada logaritmica
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— Camada de transicdo
- @) QGQQ (w) (buffer layer)
e N e ——————

Subcamada viscpsa —— - ————

Parede

Fonte: KHAMLAJ, 2018

A camada limite é dividida em regides de acordo com os valores do parametro

adimensional y*, o qual esta relacionado com a distancia até a parede.

Quadro 2.4-2. Regibes da camada limite

y* Regiao Caracteristicas
O perfil de velocidade é considerado laminar
Subcamada . . .
0-5 . e atensdo viscosa domina o cisalhamento da
viscosa
parede.
Camada de . .
. Tanto o cisalhamento viscoso quanto o
530 transi¢ao turbulento s&o predominantes
(buffer layer) P '
30 — 300 Camada Os perfis de velocidade exibem uma
logaritmica variagao logaritmica
Camada Predominancia do cisalhamento turbulento
300 — 1000
externa em grande escala

Fonte: KHAMLAJ, 2018

O parametro y* é expresso de forma matematica pela equagdo abaixo
(KHAMLAJ, 2018).

yr =22 (2.32)

em que y, a distancia até a parede mais préxima; v, a viscosidade cinematica do fluido;
e u, é a velocidade de atrito, dada por (LEAP AUSTRALIA, 2020):
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u, = |[— 2.33
) (2.33)

onde t,, é tensdo de cisalhamento na parede; p, a massa especifica do fluido;

O y* é geralmente empregado na teoria da camada limite e na definicdo da lei
da parede, a qual estabelece relagbes funcionais entre a velocidade média do
escoamento e a distancia a parede. Além de y*, a lei da parede utiliza a velocidade

adimensional u*, a qual é definida como (LEAP AUSTRALIA, 2020):

u
+
uwt=— (2.34)

Figura 2.4-8. Lei da parede
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Fonte: LEAP AUSTRALIA, 2020

A subcamada viscosa, também conhecida como subcamada linear, € a regiao
mais proxima a parede, onde os efeitos da tensdo de cisalhamento turbulenta sdo
praticamente ausentes, de forma que o fluido € dominado pelo cisalhamento viscoso.
Dessa forma, o escoamento é praticamente estacionario e o movimento turbulento de
redemoinho cessa em locais muito proximos a parede (LEARNCAX, 2017).

Na subcamada viscosa e na camada de transicéo, a partir das condi¢gdes de
contorno e de manipulagdes algébricas, chega-se a (LEARNCAX, 2017):

ut =yt (2.35)
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Na camada logaritmica, os efeitos viscosos e turbulentos s&o relevantes, a
tensdo de cisalhamento € praticamente igual a tensdo de cisalhamento da parede,

variando gradualmente com a distancia da parede (LEARNCAX, 2017).

1
ut = ElnyJr + B (2.36)

em que k, B sao constantes cujos valores sao encontrados a partir de medicdes.

Ja para a camada externa, é valida a lei do defeito. Por fim, na camada de
transicao (buffer layer), nenhuma lei € valida, como pode ser visto na Figura 2.4-8. As
leis de aproximacao linear e logaritmica se interceptam em y* = 11, um ponto em que
nenhuma delas é precisa. Embora os resultados gerados para u™ sejam divergentes
da curva em vermelho, para valores de y* menores que 11, deve-se ser utilizada a lei
da aproximacao linear por ser a mais precisa. Ja para valores maiores que 11, a lei
de aproximacéo logaritmica € a mais indicada (LEARNCAX, 2017).

A modelagem proxima a parede impacta de forma significativa na fidelidade
das solugbes numeéricas, uma vez que, por apresentarem grandes gradientes de
velocidade e pressao, as paredes sdo a principal fonte de vorticidade média e
turbuléncia (KHAMLAJ, 2018).

Para tornar os modelos de turbuléncia adequados para modelar escoamentos
limitados por paredes, pode-se empregar a funcao parede. Essa abordagem pode ser
aplicada na maioria dos escoamentos com alto numero de Reynolds. Além disso, ela
economiza substancialmente recursos computacionais, pois a regido proxima a
parede afetada pela viscosidade nao precisa ser resolvida, uma vez que as variaveis
da solugdo mudam mais rapidamente (LEARNCAX, 2017).

No entanto, essa abordagem ¢é inadequada em situacdes em que os efeitos de
baixo numero de Reynolds s&do difundidos no dominio do escoamento em estudo.
Portanto, a hipotese relacionada as funcdes de parede deixa de ser valida. Dessa
forma, é evidente que determinagao do primeiro né na malha de inflagdo préxima a
parede é muito importante (LEARNCAX, 2017).

A altura Ay da primeira célula pode ser determinada pela Eq.2.32. Uma vez
definidas as propriedades do fluido e a velocidade de cisalhamento, basta encontrar
o y* ideal (LEAP AUSTRALIA, 2020).
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O valor de y* depende do escoamento e do modelo de turbuléncia utilizado.
O modelo k-¢ resolve apenas a camada limite na regido logaritmica, pois valores muito
baixos de y* geram divergéncia em uma das equacgdes de transporte de €, enquanto
que valores muito altos fazem com que a camada limite fique sub resolvida
(KHAMLAJ, 2018).

2.3.2 Processamento

Uma vez definidos o modelo matematico, a geometria, a malha e as condi¢des
de contorno do problema, ainda falta abordar sobre: a analise dos parametros
importantes com relagdo a solugdo numérica; e a solugdo numérica do sistema de
equacgdes gerados, a partir da discretizagdo das equagdes diferenciais que regem o

escoamento da mistura gasosa na atmosfera.

2.3.2.1 Acoplamento Pressao-Velocidade

Todos os componentes da velocidade possuem sua respectiva equagao de
transporte, a qual é deduzida a partir da substituicdo de ¢ por u, v e w na Eq.2.3.
Cada componente de velocidades aparece em cada equagao de momento, e 0 campo
de velocidade também deve satisfazer a equacao de continuidade. A solugao das trés
equacodes de transporte apresenta um problema com relagédo ao papel desempenhado
pela pressdo. Embora apareca em todas as equagdes de momento, ndo ha equacao
de transporte para a pressao (MALALASEKERA e VERSTEEG, 2007).

Caso o gradiente da pressado seja conhecido, o processo de obtencédo de
equacodes discretizadas para velocidades a partir das equacbes de momento é
exatamente 0 mesmo que para qualquer outro escalar, e todos os esquemas
apresentados anteriormente s&o aplicaveis. Todavia, o gradiente de pressao
normalmente ndo é conhecido de antemao, sendo necessario introduzir uma equagao
de transporte (MALALASEKERA e VERSTEEG, 2007).

Para escoamentos compressiveis, a equacdo da continuidade pode ser
utilizada como equacdo de transporte para a pressdao a partir da densidade

(FERZIGER e PERIC, 2002). A relacéo entre os parametros p e p pode ser obtida a
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partir da equacao de estado p = p(p,T) (MALALASEKERA e VERSTEEG, 2007).
Entretanto, para escoamentos incompressiveis, a densidade nao aparece na equagao
da continuidade e, por definicdo, ela ndo esta ligada a presséo. Ou seja, a equagéo
da continuidade € mais uma restricao cinematica do campo de velocidade do que uma
equacao de transporte (FERZIGER e PERIC, 2002).

Uma estratégia para solucionar o problema €& construir um campo de pressao
de forma a garantir a aplicagdo da equacéao da continuidade. Vale ressaltar que, para
um escoamento incompressivel, apenas o gradiente de pressao interfere no

escoamento, e n&o a presséo absoluta em si (FERZIGER e PERIC, 2002).

Dentre os métodos mais utilizados, destaca-se o algoritmo SIMPLE, proposto
por Patankar e Spalding em 1972. Neste algoritmo, os fluxos convectivos por unidade
de massa através das faces da célula sdo avaliados a partir dos chamados
componentes de velocidade. Um campo de pressdo € usado para resolver as
equacdes de momento, e uma equacgao de correcéo de pressao, deduzida da equagao
de continuidade, € resolvida para obter um campo de corregao de pressao, que por
sua vez é usado para atualizar os campos de velocidade e pressao. Para iniciar o
processo de iteracdo, sao utilizadas estimativas iniciais para os campos de velocidade
e pressdo. A medida que o algoritmo avanca, esses campos adivinhados devem ter
uma melhora progressiva (MALALASEKERA e VERSTEEG, 2007).

2.3.2.2 Métodos Numéricos

Conforme apresentado na Fundamentagao Teodrica, as equacdes diferenciais
parciais que governam o escoamento de fluidos sdo denominadas equacgdes de
transporte (Eq.2.1). A equagbes de transporte sado derivadas parciais, nao lineares
(devido ao termo convectivo) e ndo necessariamente homogéneas (pois depende do
termo fonte). Ha 3 grandes classes de métodos numéricos para discretizar essas
equacgobes: Método das Diferengas Finitas (MDF), Método dos Volumes Finitos (MVF)
e Método dos Elementos Finitos (MEF) (ANDERSON, PLETCHER e TANNEHILL,
2013).
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De forma introdutéria sobre cada método, MDF é o mais simples dos trés
citados e é indicado quando objetiva-se resolver problemas difusivos. MVF é muito
utilizado em CFD (Fluent e OpenFOAM), pois € ideal para escoamentos, uma vez que
esse método conserva as propriedades dentro de um volume fixo (OLIVEIRA, 2015).
Ja o MEF é muito comum quando ha a parte de mecanica dos sélidos, sendo essa a
razdo de esse método ndo ser o foco desse trabalho (MALALASEKERA e
VERSTEEG, 2007).

O Método das Diferencas Finitas € o método mais antigo para solugdo de
equacoes diferenciais parciais, que consiste em se discretizar um dominio continuo,
gerando uma malha. Em outras palavras, sai de um dominio continuo para o discreto
(ANDERSON, PLETCHER e TANNEHILL, 2013).

No dominio continuo, o valor da propriedade é conhecido em todos os pontos.
Ja no dominio discreto, apenas em alguns pontos conhece-se o valor da propriedade.
Caso se deseje estimar o valor da propriedade em algum ponto intermediario, é feito
a interpolacao. Para cada ponto da malha, aproxima-se a equacao diferencial por uma

equacao algébrica, em funcao dos valores referentes aos nés da malha (MELO, 2011).

O MDF pode, em tese, ser aplicado a qualquer tipo de malha. Todavia, ele é
normalmente aplicado em malhas estruturadas, onde cada célula tem o mesmo
numero de vizinhos, caracterizadas por quadrilateros (2D) ou hexaedros (3D)
(FERZIGER e PERIC, 2002).

Ha duas desvantagens desse método numeérico: ser de dificil aplicagdo em
geometrias complexas; e ndo garantir conservagao das propriedades, a nao ser que
cuidados especiais sejam tomados. A causa para o primeiro problema, deve-se pelo
fato de haver introdugdo de erros numéricos em malhas muito distorcidas. Ja com
relacdo ao problema da ndo-conservacao das propriedades, isso se resolve utilizando
0 Método dos Volumes Finitos. Apesar dessas duas limitagdes, o MDF é muito util
para introduzir conceitos genéricos associados a acuracia e estabilidade dos métodos

numeéricos para solugéo de EDP’s (MELO, 2011).

As aproximagdes das derivadas primeiras e segundas das variaveis com
relacado as coordenadas sao feitas, principalmente, por expansdes em séries de Taylor
ou por ajustes polinomiais pelos Métodos da Diferenga Progressiva (Frontal difference
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scheme - FDS), Regressiva (Backward Difference Scheme - BDS) e Centrada (central

difference scheme - CDS) sao, respectivamente (MELO, 2011):

af flir) = f()  rhx; (9%f (rAx;))? (93f
(a)l - Xipr—x; 2! <ax2>i Y <ax3>i o (2.37)
of\ _ fCx)—flxiq) | rhx; % f (rax;)? (93f
(ﬁ)i XX T <ax2>i Y (ax3>i - (2.38)
(ﬂ) _fi) = fioy) | = DAx; (93f
0x/i  Xipp — Xiog 2! 0x2 ).
l (2.39)

% —r+1)(Ax)? (03f
et

em que f € uma fungao e r € a razdo entre os intervalos Ax;,, e Ax;.

Tanto o método FDS como o BDS sé&o igualmente precisos, pois sdo ambos de
12 ordem. Porém, os métodos de 12 ordem geram um erro relativamente alto. Caso se
deseje utilizar esses métodos, deve-se ter malhas muito refinadas para reduzir o erro.

Por isso, € interessante trabalhar com métodos de ordem 2 (MELO, 2011).

Se a malha for uniforme, ou seja, r =1, a menor ordem para o erro de
truncamento no método CDS é 2, pois 0 segundo termo da Eq.2.39 é nulo. Mas se a
malha néo tiver os espagamentos uniformes, a menor ordem do erro continuara 1. Por
isso é importante nao variar de forma brusca o tamanho de um elemento para outro
(FERZIGER e PERIC, 2002).

Ao aplicar o processo de discretizacdo das derivadas parciais nas equagdes de
transporte, surge um termo extra em relagado a equacao continua que € denominado
por difusdo numérica (SOUZA, 1992). Para promover um melhor entendimento, seja

um problema 1D de adveccéao-difusao dado pela equagao abaixo:

of  LO*f (2.40)

Ao discretizar a derivada primeira da equagao pelo método FDS, resulta:

L S = fi (F +ulrﬂxl)ﬂ= 0 (2.41)

xl++1 X; 2 /ox?
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Fisicamente, 32? esta representando a difusdo da propriedade f. Porém, ao

5] .
i, surge um termo relacionado ao erro

utilizar a discretizagdo no termo convectivo ox

- 92f . ~ .
que se soma ao coeficiente de Py Ou seja, solugdo numeérica tem um termo de

difusdo maior do que realmente é (OLIVEIRA, 2015).

Como a difusédo numérica surgiu de um termo advectivo e ha a velocidade como
um termo multiplicativo, essa difusdo sera tdo maior quanto mais advectivo for o

escoamento (ou seja, quanto maior for a velocidade do escoamento).

Caso fosse usado o método da diferenca central numa malha uniforme, néo

, e L . - a2 . o ) ,
haveria essa difusdo numérica, pois o coeficiente de é na discretizacao de é seria

nulo. Caso a malha nao seja uniforme, para diminuir a difusdo numérica, pode-se
diminuir Ax; (OLIVEIRA, 2015).

Ao longo do processo de discretizagado das equagdes diferenciais, parametros
adimensionais nos coeficientes dos sistemas de equagdes algébricas sdo gerados e,
em fungao deles, pode-se discutir a estabilidade da solugao numérica. Os parametros

mais comuns sdo numero de Courant, de Fourier e de Peclet (RIJN, 2004).

Dentre esses parametros, o mais relevante € o numero de Courant C, uma
grandeza escalar local, que visa avaliar quao boa esta a malha, tendo grande
importancia quando se trata de simulagbes transientes. Para um escoamento
incompressivel, ele é definido por (KATOPODES, 2019):

c = JAt (2.42)
Ax

tal que Atp, 0 passo de tempo, proveniente da discretizagado temporal; Ax € da malha,

proveniente da discretizacdo espacial; UAtp, a distancia percorrida pelo escoamento
no passo de tempo (KATOPODES, 2019).

Em termos praticos, o numero de Courant representa uma estimativa da
velocidade com que o método numérico consegue transportar a informagao que esta
sendo analisada. Para garantir estabilidade, sobretudo em discretizagdes explicitas
no tempo, deve obedecer a condicdo CFL (Courant-Friedrichs-Lewy) dada por C < 1.
Do ponto de vista fisico, a condicdo CFL indica que, para um dado passo de tempo, a
informacao de interesse n&o pode ser transportada mais do que um passo de espaco.
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No caso de discretizagdes implicitas no tempo, a limitagdo do numero de Courant ndo
€ necessaria para a garantia da estabilidade, todavia, essa condigao é fortemente
recomendada com vistas em se obter melhor consisténcia da solu¢cdo numeérica
(KATOPODES, 2019).

O Método dos Volumes Finitos (MVF) pressupde uma integral do volume de
controle de cada elemento da malha, garantindo assim a conservagao das
propriedades (OLIVEIRA, 2015).

Para ilustrar o método, seja uma equacgao de transporte genérica no estado

estacionario abaixo.

V- (Up) =V-(TpVe) + Sy (2.43)

Ao integrar o volume e rearranjar a equacgéo, resulta:

f V- (Up —T,Ve)dv = f SpdV (2.44)

149 149

Pelo Teorema da Divergéncia de Gauss, o0 membro esquerdo da equagao é:

f V- (Up —TpVep)dV = f(Uq_’) —TyV¢) - ndS (2.45)
as

ve
Substituindo Eq.2.45 em Eq.2.44, resulta na Eq.2.46:

f(Uqb —T4Ve)-nds = f SpdV (2.46)
as

149

Normalmente, a integral do volume do termo fonte é aproximada para:

J SedV =~ (Sp) Vvc (2.47)
149

Em que (S¢)Pé o termo fonte no centro (ponto P) do volume de controle; e ¢p,

a variavel de interesse no ponto P (OLIVEIRA, 2015).

O objeto de interesse do MVF é discretizar a integral de superficie do fluxo
liquido total da propriedade ¢ no volume de controle VC. A discretizagao é aproximada
para um somatorio dos fluxos liquidos nas quatro faces, se for bidimensional, ou nas
seis fases, se for tridimensional, que limitam VC (FERZIGER e PERIC, 2002).
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(2.48)
as

f(Uqb ~TyV0) -ndS ~ ) f (Up — Ty¥¢) - (ndS),
f Sy

Onde f corresponde ao numero da face.

A Figura 2.4-9 ilustra os volumes de controle tipicos para problemas
bidimensionais e tridimensionais, respectivamente, bem como as nota¢des usadas no

sistema cartesiano.

Figura 2.4-9. Volume de controle para sistema a) bidimensional e b) tridimensional
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E importante destacar que as letras maitisculas correspondem aos pontos e as

minusculas, as faces.

Par calcular a integral na superficie de uma face f na Eq.2.53, deve-se saber

o0 comportamento de (U¢ - F¢V¢)f em qualquer ponto dessa superficie. Porém, essa

Fonte: AUTORIA PROPRIA
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informacéo € desconhecida, uma vez que se conhece apenas o valor nodal dessa
propriedade. Por essa razdo, duas aproximacgdes sobre a face devem ser incluidas
em termo dos valores nodais (FERZIGER e PERIC, 2002).

A primeira aproximagao € a Regra do Ponto Médio, que consiste em considerar
a integral como um produto do integrando no centro da face da célula pela area dessa
face (OLIVEIRA, 2015).

f (U —TpV) - (ndS); = (Up —TV9) . - (ndS); (2.49)
Sf

Ainda precisa conhecer os valores de ¢ nas faces devido ao termo advectivo.
Portanto, a segunda aproximagao baseia o calculo do valor da propriedade média da
face em funcao dos valores nodais no centro dos volumes de controle (VC). Dentre os
meétodos disponiveis na literatura para descrever com detalhes os termos advectivos,
o método upwind é o mais utilizado (BRANDI, 2005).

O esquema upwind faz parte de uma classe de métodos que fazem
interpolagcao do valor das variaveis das faces do volume de controle, denominados
esquemas de adveccgao. Além do upwind, existem também o método da diferenca
central (CDS), Quatratic Upwind Interpolation for Convection Kinetics (QUICK) e o
second order upwind (BRANDI, 2005).

Para entender o método upwind, seja um volume de controle representado pela
figura abaixo em vermelho, em que o escoamento passe por ele na diregdo do eixo x
e no sentido positivo (ANDERSON, PLETCHER e TANNEHILL, 2013).
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Figura 2.4-10. Método Upwind
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A face perpendicular a direcdo do escoamento € mais influenciada pelo ponto
imediatamente anterior do que pelo posterior. Na face e, por exemplo, ¢, €
aproximado para ¢, pelo método upwind nesse escoamento. Ja para o escoamento
no sentido inverso, ¢ é a melhor aproximagéao para ¢,.

op seu>0

e = {¢E | seu<o (2.50)

O esquema upwind é dito estavel, se 0 médulo do niumero de Courant for menor
ou igual a 1 (HIRSCH, 2007).

Dessa forma, apés a aplicacdo do MVF e do MDF, bem como as aproximacdes
apresentadas, surge um sistema algébrico de equagdes que pode ser resolvido por
métodos numéricos diretos e indiretos (ou iterativos). Geralmente, utilizam-se os
métodos indiretos, sendo o método de Gauss-Seidel -0 qual é baseado em outro
método iterativo denominado por método de Jacobi-Richardson-, o mais empregado
em virtude da maior rapidez no processo de convergéncia da solugdo numérica e
comumente empregado nos softwares e pacotes computacionais utilizados na solugao
de problemas de fluidodindmica (MALALASEKERA e VERSTEEG, 2007).

Na primeira etapa de resolugdo de um sistema linear de n equacdes para o
método de Gauss-Seidel, a i -ésima variavel é isolada na i-ésima equacéo, para todo
€ [1; n], de forma a ficar em fungédo das demais variaveis. A partir de um conjunto de
valores iniciais de todas as variaveis envolvidas, aplicam-se esses valores a equagao

para calcular a primeira variavel. Ao invés de obter a segunda variavel a partir do
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mesmo conjunto inicial aplicado anteriormente, utiliza-se a aproximacdo mais
atualizada da primeira variavel. Ou seja, de forma geral, em Gauss-Seidel, para
calcular uma variavel, sempre se usa os valores mais atuais das variaveis anteriores.
Repete-se o procedimento para todas as variaveis do sistema até o método atender
ao critério de convergéncia (ANDERSON, PLETCHER e TANNEHILL, 2013).

Por fim, ha varias abordagens para fazer a discretizagao temporal, como o
Método Implicito e a Regra do Trapézio, também denominada de Crank-Nicholson
(ANDERSON, PLETCHER e TANNEHILL, 2013). Para apresentar esses métodos de
discretizagao, é importante destacar que a forma geral de uma equacéao de transporte

pode ser dada por:

L 0) @251
A maneira mais simples para discretiza-la € por meio da integracao, descrita
por:
tn+1
Btn) = 9) = | F(6.6O)de (2.52)

tn
Os dois métodos de discretizagdo temporal visam propor uma aproximagao
para o termo da integral, e podem ser descritos, respectivamente pelas Eq.2.51 e
Eq.2.52.

P(tns1) — d(tn) = f(tnsr, P(tns1) )AL (2.53)

1
¢(tn+1) - ¢(tn) = E [f(tn+1' ¢(tn+1)) + f(tn' ¢(tn))]At (254)
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3.  METODOLOGIA

Esse capitulo é dividido em duas partes. Na primeira, € mostrado o experimento
fisico que sera utilizado como referéncia para validar os resultados obtidos pela
simulagdo numérica. E a ultima parte aborda sobre os aspectos referentes ao
experimento computacional, em que ha uma introdugcado ao software empregado, o
ANSYS-CFX, e a apresentacdo de todas as etapas necessarias para realizar a

simulagao.

3.1. EXPERIMENTO FiSICO

A validacdo para o experimento computacional mencionado anteriormente foi
realizada por meio de comparagdo com os resultados obtidos no Ensaio 26 do
experimento de Thorney Island, descritos nos artigos Validation of turbulence models
in heavy gas dispersion over obstacles (Sklavounos et al, 2004) e CFD-based
simulation of dense gas dispersion in presence of obstacles (Tauseef et al, 2011).
Esse ensaio investigou o comportamento tipico de um gas mais denso que o ar na
presenca de obstaculos a 25°C. Nesse experimento, a mistura gasosa de 31,6% de
Freon-12 e 68,4% N2 (w/w), estava inicialmente armazenada em um contéiner
cilindrico (14 m de didmetro e 13 m de altura). A uma distancia de 50 m do ponto de
langamento dos gases, na direcdo do vento, encontrava-se um obstaculo cubico (9 m
de lado).

A massa total do gas liberado pelo contéiner foi 4767 kg em uma taxa massica
de 3178 kg/s. A liberacao ocorreu de forma instantanea para a atmosfera. Dessa
forma, pode-se inferir que a duragdo do vazamento foi de 1,5 s. Nas condigdes do

problema, a mistura de Freon-12 e nitrogénio tem densidade relativa 2,0.

Nesse contexto, conforme verificado no referencial experimental, as
concentragdes do gas dispersante foram medidas em dois pontos distintos: na frente
do obstaculo (barlavento) a uma altura de 6,4 m do solo; e na traseira do obstaculo

(sotavento) a uma altura de 0,4 m.
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3.2. EXPERIMENTO COMPUTACIONAL

O experimento computacional consistiu na construgdo dos modelos fisico,

matematico e computacional.

O modelo fisico visa descrever a composi¢ao da mistura e apresentar quais
forcas atuam no sistema. Além disso, 0 modelo mostra as hipoteses simplificadoras e
as condicdes de contorno assumidas, esclarecendo se ha ou nao transferéncia de

calor, qual a pressao de operagao, e se 0 processo € ou nao é isotérmico.

ApOs a descricao fisica do sistema, elaborou-se o0 modelo matematico, que teve
por objetivo expor quais foram as equagdes governantes que regem o escoamento do
problema em estudo. Por fim, com base nos dois modelos citados, iniciou-se a
modelagem computacional, por meio das técnicas de CFD, passando, portanto, pelas
etapas de pré-processamento, processamento e pos-processamento. Para a
execucgao deste ultimo passo, utilizou-se o software ANSYS-CFX como ferramenta

computacional na constru¢cao das etapas supramencionadas.

3.2.1 Modelo Fisico

O Freon-12 (diclorodifluorometano ou R-12) é um gas insipido e inodoro e é
usado como propelente em aerossol, refrigerante e agente espumante. Entretanto,
seu manuseio deve ser feito com cuidado, pois, quando inalado, pode causar tontura
e dificuldade de respirar devido a queda do oxigénio disponivel para células e pulmdes
devido a presencga desse gas. Com relagéo ao limite de tolerancia ao Freon-12, o valor
médio é de 780 ppm (0,78 m/m) no Brasil. Ademais, em casos de vazamento,
recomenda-se cessar o ocorrido para nao haver intoxicagdo humana e utilizar luvas e
botas de PVC ou viton, roupas de protecdo e mascara de protecdo como

equipamentos de protecao individual (CETESB, 2022).

As forgas viscosas e as de campo gravitacional atuam de forma significativa
sobre o sistema de escoamento atmosférico. Com relagdo a primeira forca, a
conversao de energia cinética em calor ocorre devido ao atrito interno do fluido. Ja a
gravidade induz uma queda do gas mais denso que o ar para mais perto da regiao
préoxima ao solo, gerando uma estratificacdo da densidade do escoamento na fase
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inicial da dispersao; entretanto, ao longo da dispersao, essa estratificagdo diminui
(TAUSEEF, RASHTCHIAN e ABBASI, 2011).

As velocidades envolvidas no fendbmeno analisado tém o numero de Mach
muito menor que 1. Por essa razdo, o escoamento foi assumido como sendo
incompressivel (PFLUCK, 2010). Por fim, o escoamento foi admitido ser isotérmico e
as condigcdes ambientes do problema foram de 1 atm a 25°C (SKLAVOUNOS e
RIGAS, 2004; TAUSEEF, RASHTCHIAN e ABBASI, 2011).

3.2.2 Modelo Matematico

Nesse topico sao apresentadas as equagdes de governo que modelam o

escoamento.

Como se trata de um escoamento incompressivel, as equagdes utilizadas para
modelagem da dispersao atmosférica, da mistura multicomponente no ar, sdo aquelas

do modelo RANS, empregando o modelo de turbuléncia k-¢, isto é:

axi
Dwu, Jduu; ouu;
= Uk
Dt ot (‘)xk
aU; aU; p(ou, 01 ou, 0u,
= —(uluka—xk+u]uka—xk> ;(a—xj-l'a—xl —ZVa—xja—xj (32)
Jd (pu, Py, ) 0 uu,
axj< P 6]k + P (Sik +ulujuk + an v an

Para a avaliacido do transporte de massa da mistura multicomponente, utilizou-
se uma equacao de transporte para cada componente da mistura, de acordo com a
Eq.2.3. Neste contexto, a variavel genérica ¢ representa a fragado massica local de
cada espécie e S, um termo fonte de massa referente aos gases que foram dispersos

para a atmosfera, o qual é expresso, neste trabalho, por:

(t = t)(t = t1)

t

S¢ =m, step |— (3.3)

onde m; é a taxa massica do componente i; t,, 0 instante inicial; t,, o instante final da

expansao da mistura gasosa; e t., o termo de correcdo unitario para tornar
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adimensional a expressao dentro da fungao passo (step function). Ressalta-se ainda
que a funcao a fungao passo, utilizada na caracterizagao do termo fonte na Eq.3.3, foi
utilizada para modelar a instantaneidade da liberagao da mistura multicomponente na

atmosfera.

Para o experimento em analise neste trabalho, os termos da Eq.3.3 tém os
seguintes valores mostrados na Tabela 3.2-1.
Tabela 3.2-1. Valores dos termos da Eq.3.3
m; (kg/s) to () ti (s) tc (s)
3178 0 1,5 1,0
Fonte: SKLAVOUNOS e RIGAS, 2004; TAUSEEF, RASHTCHIAN e ABBASI, 2011

Para a modelagem da turbuléncia na atmosfera, neste trabalho, foi utilizado o
modelo k-€, o qual € baseado em duas equacgdes de transporte, sendo uma para cada
propriedade do escoamento turbulento, conforme apontado na fundamentacgéao tedrica

deste trabalho.

3.2.3 Modelo Computacional
3.2.3.1. Equipamentos e Software

A estrutura de software e hardware utilizada por este trabalho é proveniente do
Laboratorio de Analises Numéricas (LAN) da Secao de Engenharia Mecanica (SE/4)
do Instituto Militar de Engenharia (IME), onde ha licenga académica para o uso do
ANSYS como programa de simulagdo numeérica. Esse programa tem abrangéncia
para simular diversos tipos de fendmenos fisicos e possui um suporte técnico bem
desenvolvido tanto pelo instituto ESSS (Engineering Simulation and Scientific
Software) quanto pela propria empresa ANSYS. Além disso, esse software executa
todas as etapas de pré-processamento, processamento e pds-processamento, sem
haver a necessidade de instalagdo de um programa auxiliar para realizar as
simulacdes numéricas. Por essas razdes supramencionadas, o ANSYS é aplicado em

muitas pesquisas presentes na literatura.

O ambiente de trabalho do ANSYS, conhecido por workbench, possui duas
categorias de ferramentas (ou applications): os solvers e os utilities. Os solvers, como

0 ANSYS-CFX e o ANSYS Fluent, sdo programas que objetivam resolver problemas
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numéricos modelados a partir de um fenébmeno fisico de interesse. Ja os utilities
executam tarefas relativas a manipulagdo de dados para uma etapa especifica da
simulacdo. Dentre os utilities existentes no software, pode-se citar o Design Modeler
e o Space Clain, que séo ferramentas que geram a geometria do problema; o Meshing,
que cria a malha computacional; e o CFD-Post, que executa a analise dos resultados

obtidos nas simulagdes.

Dentro do pré-processamento, a simulacdo numérica deste trabalho feita no
ANSYS iniciou com a construgdo de uma geometria tridimensional para criar o
ambiente onde o fenbmeno atmosférico em analise foi simulado. Para executar essa
etapa, o Design Modeler foi a ferramenta escolhida. Em seguida, uma malha foi
gerada, por meio do Meshing, para definir os nés onde as equag¢des governantes do
escoamento foram resolvidas. O Meshing proporciona ferramentas para que o usuario
selecione e monitore as caracteristicas da malha que melhor se adequam a situagao
em estudo. Além disso, nessa mesma etapa, as faces das condi¢gdes de contorno
foram identificadas criando-se as Named Selections, o que € primordial para a etapa

subsequente.

Finalizando a etapa de pré-processamentro dentro do CFX-Pre, fez-se a
determinacdo das propriedades dos materiais envolvidos no experimento, das
condigbes iniciais de contorno nas faces identificadas pela Named Selections, dos
parametros de convergéncia, do modelo de turbuléncia e de outros itens necessarios

para fazer o processamento.

A etapa de processamento ocorreu no ambiente do CFX-Solver e se refere ao
esquema numerico da solugdo das equacdes governantes deste estudo. O Quadro
3.2-1 apresenta um resumo contendo as informagdes referentes ao método de
solucdo, aos esquemas de discretizagao, ao metodo iterativo de solugao do sistema
de equacgbes algébricas e ao critério de convergéncia adotado para simulagao
numeérica. Por fim, os resultados e os graficos gerados pela simulagdo numérica foram
analisados dentro do ambiente operacional do CFD Post, do ANSYS-CFX.
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Quadro 3.2-1. Aspectos da metodologia numérica referente a etapa de processamento no CFX-Solver
Esquema Numérico Descrigao

Solugcao Numérica Método dos Volumes Finitos

Esquema de discretizacdo dos termos .
. Upwind
advectivos presentes no modelo RANS

Esquema de discretizag&o das L .
Semi-implicito (Crank-Nicolson)
derivadas temporais

Solugéao do sistema de equacgoes _
_ Método de Gauss-Seidel
algébricas

Critério de convergéncia das iteragdes 1,00E-06

3.2.3.2 Modelo Fisico

O sistema é mantido sob temperatura constante de 25°C, conforme ja citado.
Dessa forma, todas as propriedades fisicas dos compostos envolvidos foram

referentes a essa temperatura.

Ademais, o tempo de duragéo a ser simulado na analise transiente € de 250s,
visto que esse foi o intervalo de analise temporal utilizado por Tauseef et.al (2011) e
que, apods esse instante, a configuracdo do sistema muda pouco, como pode ser
observado nos resultados experimentais (SKLAVOUNOS e RIGAS, 2004; TAUSEEF,
RASHTCHIAN e ABBASI, 2011).

Na biblioteca do software CFX, ja existe o registro das propriedades do ar e do
nitrogénio a 25°C, sendo necessario, portanto, apenas adicionar os dados referentes

ao Freon-12.

Tabela 3.2-2. Propriedades de cada gas na mistura

Ar a 25°C N2 a 25°C Freon-12
Peso molecular
28,97 28,013 120,914
(g/mol)
Densidade
1,184 1,13 4,98
(kg/m?)
Calor especifico
1,004 1,042 0,616

(kd/mol K)



57

Viscosidade
dinamica 1,849 - 10° 1,782 - 10° 1,24 - 10°
(Pas)

Fonte: ENGINEERING TOOLBOX, 2005

3.2.3.2 Geometria

A Figura 3.2-1 ilustra esquematicamente a geometria do problema a ser

estudado neste trabalho.

Figura 3.2-1. Geometria do problema

Vento de entrada

Contéiner cilindrico
(fonte)

__—— Obstaculo cubico

Solo modelado como uma
superficie impermeavel

Wamento de saida

0 50.00 100,00 (m) )
T 2 ~Sa

25.000 75.00 z X

Conforme descrito na Figura 3.2-1, a face A € onde ha a entrada do escoamento
devido ao campo de velocidades do vento, implicando uma condicdo de contorno do
tipo inlet. Nas regides B e D ha a possibilidade de haver retorno do ar, podendo gerar
uma pressdo relativa do ar abaixo de zero, se a simulagdo considerar o
“paralelepipedo” gerado como uma area fechada, gerando com isso uma
impossibilidade fisica do problema estudado. Por isso, admite-se, para as faces B e
D, condi¢des de contorno do tipo opening, ao invés de outlet. O contéiner, identificado
na Figura 3.2-1 como um cilindro, é o responsavel por liberar a mistura gasosa de
Freon-12 e N2 na atmosfera, sendo, portanto, uma condigdo de contorno inlet. O

obstaculo cubico, bem como as paredes do contéiner e a face C, que representa o
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solo, sdo dados como wall pela impossibilidade de o escoamento transpor a
superficie, de modo que os fluxos das propriedades de interesse, nessas superficies,

sejam considerados nulos.
3.2.3.3 Malha

Na simulagao deste experimento, foi usado um dominio de dimensdes 150m x
40m x 100m. A malha empregada foi do tipo n&o-estruturada tetragonal. Para
maximizar o detalhamento em regides proximas ao solo, ao obstaculo e ao contéiner,
onde os gradientes de velocidade sao maiores, utilizou-se nesses locais uma malha
de inflagdo com 5 camadas com razao de crescimento de 1,2, alinhando-se com os
valores previstos na literatura para descricdo da camada limite. Em locais onde
espera-se que os gradientes sejam menores, uma malha mais grosseira foi usada.
Desse modo, o dominio foi adequadamente detalhado sem que houvesse o aumento

do numero de elementos de malha além do necessario.

A malha utilizada obedece aos critérios de qualidade, de acordo com os
parametros mostrados na se¢ao 2.3.1, e suas células sado tetraédricas. Porém, a
malha deve gerar resultados que nao variem muito em relagao a outra mais refinada.
Por isso, para determinar o grau de refinamento 6timo da malha, fez-se um teste de
independéncia da malha a partir de malhas com 100.000, 200.000, 400.000, 800.000,
1.600.000 e 3.200.000 elementos. Assim sendo, a malha empregada na simulacgéo é

da forma como esta ilustrada na Figura 3.2-2.

Figura 3.2-2. Malha do problema
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3.1.3.4 Condigdes de contorno

Para realizar a simulagao da dispersao do gas na atmosfera sob presenca de
vento, primeiramente se faz necessario descobrir como se encontra o meio antes do
langamento do gas no ambiente (regime estacionario). Por isso, para esse trabalho,
realizou-se inicialmente a simulagdo na condigdo de regime estacionario de forma a

se obter os valores iniciais para a simulagao transiente.

Com relacao as condi¢des de contorno, a Tabela 3.2-3 mostra o esquema para
0 regime estacionario e o transiente. Ressalta-se que os valores utilizados tiveram
como base os dados extraidos dos artigos Validation of turbulence models in heavy
gas dispersion over obstacles (SKLAVOUNOS e RIGAS, 2004) e CFD-based
simulation of dense gas dispersion in presence of obstacles (TAUSEEF,
RASHTCHIAN e ABBASI, 2011).

A Tabela 3.2-3 ressalta que as condi¢des de regimes estacionario e transiente

diferem apenas na velocidade normal de entrada e na fragdo massica no contéiner.

Tabela 3.2-3. Condi¢bes de contorno
Regime Estacionario Regime Transiente

Tipo de condicéo de

Opening Opening
contorno
Pressao relativa 0 0
Atmosfera Intensidade de 5 5
turbuléncia (%)
Freon-12: 0 Freon-12: 0
Fragcdo massica
N2: 0 N2: 0
Tipo de condi¢ao de
Inlet Inlet
contorno
Velocidade normal
U(H) U(H)
(m/s)
Vento
Intensidade de
. 5 5
turbuléncia (%)
Freon-12: 0 Freon-12: 0

Fracdo massica
N2: 0 N2: 0
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Tipo de condicéo de

Inlet Inlet
contorno
Velocidade normal
0,01 Conforme Eq.3.3
. (m/s)
Contéiner :
Intensidade de
5 5
turbuléncia (%)
B o Freon-12: 0 Freon-12: 0,316
Fracdo massica
N2: 0 N2: 0,684
Tipo de condicéo de
Wall Inlet

contorno

Condicdo de nao
Parede Massa e momento . 5
deslizamento

Freon-12: 0
N2: O
Fonte: SKLAVOUNOS e RIGAS, 2004; TAUSEEF, RASHTCHIAN e ABBASI, 2011

Rugosidade Parede lisa

O perfil de velocidade normal U(H) do vento, tanto para o regime estacionario

como para o transiente, é definida pela equacao abaixo (IRWIN, 1978).

H Dt
U(H) = Uref <Y_f> (3.4)

em que Y, € a altura de referéncia; H, a altura em relag&o ao solo; U(H), a velocidade
em H; U,s, a velocidade em na altura de referéncia Z,.r, € p;, um expoente

relacionado com a intensidade da turbuléncia, a rugosidade do solo e com a diferencga

entre as alturas escolhidas como ponto de referéncia (IRWIN, 1978).

A classe de estabilidade de Pasquill € uma proposta que visa simplificar a
analise do sistema atmosférico, devido a dificuldade de obter dados reais para os
perfis de temperatura. Essa classificagdo baseia-se na incidéncia da radiagao solar
da superficie terrestre, se a dispersao for diurna, e na fragao de cobertura de nuvens,
para dispersdes noturnas (PFLUCK, 2010). A Tabela 3.2-4 e Tabela 3.2-5 sintetizam
as informagdes mais relevantes que abrangem as defini¢cdes e limites das Classes de

Pasquill.
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Tabela 3.2-4. Relagao entre o expoente p e a classe de Estabilidade de Pasquill
Classe de Estabilidade Expoente para Terrenos  Expoentes para Terrenos

Pasquill Urbanos Rurais
A 0,15 0,07
B 0,15 0,07
C 0,20 0,10
D 0,25 0,15
E 0,30 0,35
F 0,30 0,55

Fonte: PFLUCK, 2010

Tabela 3.2-5. Classe de Estabilidade de Pasquill

Velocidade do Fracao de cobertura de
Incidéncia de radiagéo solar (W/m?)
ventoa 10 m nuvens a noite (%)
do solo (m/s) >700 350 -700 <350 >50 <50
<2 A A-B B - -
2-3 A-B B C E F
3-5 B B-C C D E
5-6 C C-D D D D
>6 C D D D D

Fonte: PFLUCK, 2010

De acordo com Tabela 3.2-4, a classe A se refere a uma atmosfera
extremamente instavel; a classe B, moderadamente instavel; a classe C, fracamente
instavel; a classe D, neutra; a classe E, fracamente estavel; e a classe F,
moderadamente estavel (PFLUCK, 2010).

Para o problema em estudo, a velocidade de referéncia U,.., foi de 1,9m/s para
a altura de referéncia Z,.r de 10m, conforme dados apontados no experimento da

Thorney Island. Analogamente, o expoente p tem o valor de 0,07, correspondente a
uma estabilidade atmosférica B pela classificagcdo de Pasquill em regides rurais
(TAUSEEF, RASHTCHIAN e ABBASI, 2011).
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4. RESULTADOS E DISCUSSAO

Apos definir a geometria, a malha, as condig¢des iniciais de contorno e o modelo
consistente com a fisica da dispersdo do gas denso de vazamento, as equagdes de
transporte foram resolvidas no espago 3D restringido pelos limites do dominio. No
prosseguimento, este capitulo visa apresentar e discutir os resultados obtidos a partir

da implementagao da metodologia mostrada no capitulo 3.

Num primeiro momento, escolheram-se malhas n&o estruturadas tetraédricas
para simulacado pelas razdées mencionadas na sec¢ao 2.4. Além disso, conforme ja
citado no Quadro 3.2-1, utilizou-se o valor de 10~¢ como critério de convergéncia do

processo iterativo de solugdo numérica do problema em estudo.

Considerando que o modelo RANS, empregado com o modelo de turbuléncia
k-¢, foi adotado para a modelagem da dispersdo multicomponente deste estudo, as

variaveis mostradas neste capitulo sdo as variaveis médias no espaco.

4.1. ANALISE DA CONVERGENCIA DE MALHA

Nesse estudo, utilizou-se o modelo k-g, ja consolidado na literatura.
Inicialmente, fez-se a simulagcdo com uma malha de 103616 células (denominada por
100k), respeitando os critérios de qualidade segundo os parametros skewness, razao
de aspecto e ortogonalidade (ver se¢do 2.4). Em seguida, somou-se em torno de 100
mil do numero total de células de forma proporcional nas trés diregdes X, y, z e fez-se
a simulagdo, com as mesmas configuracbes de setup, para a nova malha. O
procedimento foi repetido mais 9 vezes, sendo que todas as novas malhas respeitam
aos critérios de qualidade. Assim, comparou-se as malhas 100k, 200k, 300k, 400k,
500k, 600k, 700k, 800k, 900k e 1000k, conforme indica a Tabela 4.1-1.

Tabela 4.1-1. Caracteristicas das malhas

Malha N° elementos N° nés Duracao
100k 108751 26663 26min 16s
200k 200328 46520 51min 32s
400k 393154 87488 1h 51min 4s
800k 816373 178964 4h 16min Os
1600k 1595684 356422 7h 50min 37s

3200k 3315928 716854 16h 2min 30s
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A comparagéao entre as malhas foi feita analisando-se a fragdo molar do Freon-
12 no ponto em frente ao obstaculo (barlavento) a 6,4m de altura no instante 107s,
quando o erro relativo da fragdo molar em dois instantes consecutivos é praticamente
nulo em todas as malhas. A Figura 4.1-1 mostra como o aumento do numero das

células na malha afetou na corregado do parametro.

Figura 4.1-1. Fragdo molar do Freon-12 no barlavento no instante 107s
em funcao do grau de refino da malha

0.0019
0.0018 L
0.0017
0.0016
0.0015
0.0014
0.0013

0.0012 @

Frag&o molar do Freon-12

0.0011

0.001
0 500 1000 1500 2000 2500 3000 3500

Malha

Para obter o erro e 0 aumento do custo computacional provenientes do

aumento do refino da malha, empregou-se a Eq.(4.1).

(valor na malha mais refinada) — (valor na malha menos refinada)
Erro = , -100% 4.1)
(valor na malha menos refinada)

A Figura 4.1-1 mostra que, com o aumento do refino da malha, a fragdo molar
do Freon-12 tende um valor préximo a 0,0018. Nota-se que a partir da malha 800k, o
valor para o parametro em analise praticamente ndo muda com o aumento do refino.
A malha mais refinada que gera uma fragao molar proxima a 0,0018 é a 800k e, ao
refina-la para 1600k, o erro relativo do valor do parametro de interesse é de 0,55%,
frente a um crescimento do custo computacional em 83,83%, ou seja, de 3h 34min
37s. Dessa forma, diante do estudo de independéncia de malha, os resultados
sugerem que a malha de 800k seja considerada adequada sob o ponto de vista da
relacdo entre o tempo de maquina e o erro numérico relativo a uma malha mais

refinada.
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A constatag¢ao supramencionada pode ainda ser avaliada sob a perspectiva das
malhas 400k e 800k. Ao compara-las, verificou-se que o aumento do refinamento
provoca um erro relativo de 15,19% e um aumento do tempo de simulacdo em
130,49%. Considerando que um erro acima de 5% ainda é consideravel no tocante a
precisdo numeérica, constata-se que a malha 400k também n&o ¢é indicada,

corroborando a opg¢éo pela malha de 800k.

4.2. COMPARACAO DOS RESULTADOS

Apos realizado o estudo e independéncia de malha, os resultados gerados
pela malha 800k foram comparados com os dados experimentais do ensaio n°26 de
Thorney Island e com as simulagdes dos trabalhos de Sklavounos et al (2004) e de
Tauseef et al (2011) nos pontos de barlavento e sotavento em relagao ao obstaculo,
conforme apresentado nos graficos da Figura 4.2-1 e da Figura 4.2-2. A malha de
Sklavounos consistiu em 33.791 elementos de volume e a de Tauseef teve 311.999
células, ambas malhas ndo estruturadas. Ademais, a Tabela 4.2-1 sintetiza os
resultados de concentragdo maxima de Freon-12 registrada desde o inicio do
experimento/simulagcédo, comparando com o referencial experimental e os resultados
obtidos por Sklavounos e Tauseef. Por fim, enfatiza-se que todos os resultados
comparados provenientes de simulagdes computacionais foram gerados utilizando

malhas tetraédricas e o modelo de turbuléncia k-¢.



Figura 4.2-1. Fracdo molar de Freon-12 no barlavento em func¢do do tempo
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Figura 4.2-2. Fracdo molar de Freon-12 no sotavento em fungéo do tempo
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Tabela 4.2-1. Concentragdo maxima de freon-12 registrada desde o inicio do experimento/simulacao

Concentragdo maxima Concentragdo maxima
registrada a 6,4m de altura em registrada a 0,4m de altura
frente ao obstaculo atras do obstaculo
(barlavento) (sotavento)

Tempo (s) | Freon-12 (%n/n) | Tempo (s) | Freon-12 (%n/n)
Experimental 10,00 4,715 22,30 2,124
Sklavounos 23,17 5,518 57,09 2,119
Tauseef 2243 5,542 58,02 2,161
700k 32,00 1,730 54,00 0,591

Na perspectiva das simulacdes realizadas neste trabalho, a Tabela 4.2-1, a
Figura 4.2-1 e a Figura 4.2-2 apresentam os valores calculados que mostram a
variacao da fracdo massica de Freon-12 ao longo do tempo. Os resultados permitem
também verificar a influéncia do fenémeno da turbuléncia da mistura
multicomponente. Isto porque ha a formagao de vértices quando ha passagem do
escoamento na regido proxima ao obstaculo, o que favorece a deplegao da pluma
contendo os gases Freon-12 e N2. Neste caso, considerando a existéncia da forga de
campo gravitacional, a area de contaminagao da pluma proxima a regiao do solo sera
diretamente proporcional ao nivel de turbuléncia existente no momento da disperséo.
Além disso, os resultados sugerem ainda a dependéncia da pluma de contaminagao
com os critérios de estabilidade atmosférica propostos por Pasquill, adotado neste

estudo como sendo a Classe B.

A Figura 4.2-1, a Figura 4.2-2 e a Tabela 4.2-1 mostram que, apesar de a malha
usada por Tauseef ser bem mais refinada que utilizada por Sklavounos, ambas
simulagdes apresentaram resultados muito parecidos entre si. Ambos os autores
chegaram a resultados em boa concordancia com os registros experimentais, mas
apresentando um retardo temporal ao considerar o valor de concentragdo maxima,
conforme verificado na Tabela 2.3-1. Ademais, os maximos de concentragao dos dois
pesquisadores sao maiores que o0s experimentais, tanto para o ponto de barlavento
como para o de sotavento. Sklavounos sugere que as discrepancias para 0s maximos
e para os desvios temporais possam ser diminuidas utilizando malhas mais refinadas,
0 que é refutado pelos resultados de Tauseef, que sdo praticamente os mesmos de

Sklavounos.
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Neste contexto, no ponto de barlavento (ver Figura 4.2-1), a simulagao
realizada pelo presente estudo subestima a concentragdo de Freon-12 ao longo de
todo o experimento. Ja no ponto de sotavento, a simulagédo tem resultados abaixo do
esperado experimentalmente até o instante 192s e abaixo dos resultados gerados por
Sklavounos e Tauseef em aproximadamente 210s. Apds esses instantes, a fracao

molar de Freon-12 é superestimada.

Uma possivel causa para a divergéncia entre os resultados obtidos por esse
estudo e os medidos no experimento fisico pode ser atribuida a modelagem das
condigdes atmosféricas, pois o0 modelo de estabilidade atmosférica adotado é muito
simples para descrever o comportamento real de uma atmosfera. Ja com relagcao a
diferenca entre os resultados alcancados pelo presente trabalho e aqueles pelos
autores Sklavounos e Tauseef, é dificil supor uma causa, pois ndo ha acesso a dados

relativos ao pré-processamento utilizados pelos dois.

Apesar disso, verificou-se na regiao de barlavento em relagdo ao obstaculo
que, a partir do tempo de liberagao de aproximadamente 70s, o erro de medicao médio
entre os resultados alcangados neste estudo e os resultados do experimento foram

de aproximadamente 5%.

A comparacgao entre o modelo computacional proposto neste trabalho com o
experimento fisico e com os resultados alcangados por Sklavounos e Tauseef, que
serviram como referéncia para as simulacdes realizadas, permite afirmar que a
metodologia proposta é conveniente sob o ponto de vista da aplicagao, permitindo a
descricdo de eventos disruptivos com a presencga de material QBRN. Entretanto, deve-
se considerar continuamente as necessidades de informacao para apoio a tomada de

decisao e sobretudo, a condigdo espago-tempo do problema a ser analisado.

Com relagao a acéo da gravidade sobre a disperséo atmosférica simulada, as
Figura 4.2-3.a e Figura 4.2-3.b ilustram a existéncia de uma maior concentragédo de
gas mais denso que o0 ar na regiao proxima ao solo devido a acdo das forcas
gravitacionais. E valido ressaltar também que o valor maximo para a densidade da
pluma é 1,178 kg/m? para a Figura 4.2-3.a e 0,290 para a Figura 4.2-3.b. Isso mostra
que a estratificacdo da densidade da pluma diminuiu com o avanco da dispersao, o

que esta de acordo com o esperado pela literatura.
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Figura 4.2-3. Comparacao da densidade do gas de vazamento nos instantes a) 10s e b) 32s
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A Figura 4.2-4 ilustra uma zona de recirculagdo apos a passagem da pluma
pelo obstaculo no instante 192s. A presenca do obstaculo provoca um aumento na
velocidade préxima ao topo do obstaculo e uma queda na velocidade na regido do

sotavento de maneira a gerar um movimento secundario na forma de vortices,

resultando na recirculagao.
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Figura 4.2-4. Regiao de recirculagéo apos a passagem da pluma pelo obstaculo no instante 192s
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Na regido proxima ao ponto de barlavento (ponto frontal) em relagédo ao
obstaculo, as intensidades das velocidades estdo compreendidas dentro de um
intervalo entre aproximadamente 0,300 e 0,600 m/s. Ja analisando a regido
imediatamente atras e na mesma altura do ponto de barlavento, as velocidades estao
entre 0,150 e 0,300 m/s, aproximadamente. Isso mostra que a presencga do obstaculo
cubico, de fato, provocou uma alteragdo no campo de velocidade do escoamento,

gerando uma regido de recirculagéo atras da barreira.

Além disso, a Figura 4.2-4 mostra que ha entrada de corrente de ar pela face
B (oposta a entrada do vento) devido a presenga de vetores de velocidade de
componente horizontal negativa, na regido atras do obstaculos. Uma possivel raz&o

para isso pode ser atribuida a condi¢do de contorno opening na face B, uma vez que
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essa condigao permite haver entrada de escoamento por essa face. Além disso, essa
condigdo de contorno pode ser um dos fatores que contribuiram para a divergéncia
dos resultados alcangados pela simulagdo quando comparados com aqueles medidos

no experimento fisico.

Em relagéo aos limites de tolerancia para exposi¢cao a agentes quimicos, ao se
analisar a fragdo massica de Freon-12 gerada na simulagdo num plano a 1,50m acima
do solo e no instante 192s (ver Figura 4.2-5), em que os resultados sdo muito proximos
aos experimentais no ponto de barlavento, verifica-se que ndo se alcanga o TLV-TWA

dessa substancia, que é de 0,780.

Figura 4.2-5. Concentracdo massica de Freon-12 a 1,50m do solo no instante 192s
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A concentragdo de Freon-12 é tdo abaixo de 0,780 que o gradiente de
concentracao se torna mais expressivo quando o valor maximo na barra horizontal de
legenda diminui para 0,011 m/m. Este achado é relevante do ponto de vista da
protecao ambiental e pode ser explicado pelo fato de a liberagao se iniciar proxima a
superficie do solo. Esta condigdo pode provocar uma situagao de menor detrimento
em localizagbes mais préximas do termo-fonte. Assim, uma regido proxima ao ponto
de liberagao pode oferecer melhores condigbes de seguranga do que em outra mais
afastada. Conhecer este fato pode ser relevante para acgbes mitigadoras ou
preventivas numa abordagem prospectiva de evacuagao e abrigo do pessoal que

esteja nos entornos da origem da dispersdo da mistura gasosa.

Assim sendo, diante da metodologia numérica desenvolvida, os resultados
sugerem que os cdédigos de CFD possam ser aplicados de forma conservadora em
eventos com liberagdo de material QBRN, preferencialmente para regides muito
proximas ao sitio de liberacdo. Além disso, essas ferramentas computacionais
permitem ainda uma aplicagdo mais realista dos fendmenos de dispersdes
atmosféricas, incluindo pontos mais distantes no terreno, seja urbano ou rural, ou

ainda em fases mais avangadas de resposta a eventos dessa magnitude.
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5. CONCLUSAO

A fluidodindmica computacional constitui uma importante ferramenta na
simulacdo de processos fisicos complexos, ja que uma simulagdo bem-sucedida da
dispersédo de gases atmosféricos fornece uma boa compreensao dos fenémenos. As
simulacbes feitas por Sklavounos et.al e por Tauseef et.al usando o modelo k-¢
mostraram boa robustez durante o processamento. Ademais, em geral, suas
simulagdes tiveram uma boa concordancia com os dados experimentais, apesar de

superestimarem as concentragdes maximas de Freon-12.

Por outro lado, apesar de as simulagbes feitas pelo presente estudos ter
produzido resultados abaixo do esperado experimentalmente no tempo menor que
70s -mesmo em uma malha bem mais refinada que as de Sklavounos e as de Tauseef,
como foi o caso deste trabalho-, isso sugere que o modelo de turbuléncia adotado
(modelo k-¢£) ndo seja a principal razao das discrepancias, ja que os dois autores
anteriores que estudaram o mesmo experimento fisico obtiveram simulagbes mais
coerentes com a realidade na condi¢cao temporal especificada. Neste caso, pode-se
sugerir que uma possivel causa para essa divergéncia se deve as condigdes de

contorno adotadas e a modelagem das condigbes atmosféricas.

Em retrospecto, os resultados alcangados no ponto de barlavento mostraram
também que, a partir do tempo de liberacdo de aproximadamente 70s, o erro de
medicao das fracbes molares de Freon-12 entre os valores obtidos nesta simulagao e
os experimentais foram em torno de 5%. Nesta condicdo, o modelo computacional
proposto neste estudo pode ser validado. Ademais, em relagdo aos limites de
tolerancia para a exposi¢cao a agentes quimicos, verificou-se ainda que os valores
encontrados estao abaixo do TLV-TWA do Freon-12, o que é relevante sob o ponto
de vista da protecdo ambiental e, na adogao de agbes mitigadoras para contengao de

riscos.

Como sugestao de trabalhos futuros na area de fluidodinamica computacional,
tem-se o aprimoramento das condigbes de contorno, bem como o estudo mais
detalhado sobreas condi¢gdes atmosféricas para este experimento. Posteriormente,
seria interessante repetir a mesma configuracao fisica do ensaio n°26 de Thorney
Island empregando outra substancia QBRN. Além disso, pode-se testar a validade de

outro modelo de turbuléncia.
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