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Resumo da Dissertacao apresentada a COPPE/UFRJ como parte dos requisitos
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SIMULACAO DO ESCOAMENTO DE MISTURAS CONTINUAS USANDO
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Livia Flavia Carletti Jatoba

Margo,/2010
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A industria quimica necessita de solugoes para a simulacao de processos de sepa-
racao e mistura envolvendo misturas continuas, que tem muitos componentes cujas
propriedades podem ser parametrizadas em fung¢ao de uma ou mais variaveis de dis-
tribuicao, como a massa molar. A mistura é entao substituida por um componente
continuo, caracterizado por uma distribuicao. A abordagem cléssica consiste na
aproximacao da mistura por pseudo-componentes. Sem uma escolha adequada, o
numero de pseudo-componentes para uma solucao acurada ¢ muito grande, gerando
um alto custo computacional. A proposta do presente trabalho é desenvolver uma
metodologia de reducgao de ordem usando caracterizagao adaptativa através da regra
de quadratura Gauss-Gordon e o método DQMOM para solugao das equacoes de
transporte envolvendo misturas continuas. Nesse sentido, um caso teste é adotado
para a avaliagdo da metodologia na vaporizagao/condensac¢ao de uma mistura con-
tinua em escoamento monofasico, em um canal 2-D e sob a a¢do de um campo de
velocidade. A comparagao da acurécia e do custo computacional é observada através
da simulacao de um caso com reducgao de ordem através da quadratura adaptativa

de Gauss-Gordon e um caso multicomponente discreto completo.
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The chemical industry needs solutions for separation and mixture processes si-
mulation with continuous mixtures, which have so many components that its pro-
perties can be described in function of one or more distribution variables, such as
molar mass. The mixture is replaced by a single continuous component, characte-
rized by a distribution. The classical approach involves its approximation for pseudo
components. Without a proper choice, the number of pseudo components for a accu-
rate solution is very large, increasing the computational cost. This work proposed a
methodology for lowering the number of pseudo components by applying an adaptive
quadrature rule to characterize the continuous mixtures and the DQMOM method
to solve the transport equations. A test case was used to evaluate the methodology
in a vaporising/condensing problem in the flow of a continuous mixture in a 2-D

channel and the results are compared with the classical multicomponent approach.
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Capitulo 1

Introducao

1.1 Motivacao

Os processos de separacdo e mistura sao operagoes importantes na engenha-
ria quimica e, portanto, a compreensao dos diferentes fenémenos envolvidos nestes
processos é parte necessaria para o seu desenvolvimento tecnolégico. A simulacgao
computacional destes processos tem se mostrado uma importante ferramenta neste
contexto, permitindo a avaliacdo dos fenémenos fisicos envolvidos e, a medida que
o grau de conhecimento é elevado, passa a ser uma ferramenta de engenharia para
projeto e otimizacao de diferentes equipamentos, tais como colunas de destilagao,
colunas de extracao, sprays, etc.

Dois aspectos gerais antecedem a etapa de simulacao de um determinado pro-
cesso: a construcao de um modelo matematico que represente os fendémenos fisico-
quimicos e sua respectiva solugao. Os principios basicos de conservagao de massa e
energia, as relacoes constitutivas e as condigoes de contorno de um determinado pro-
blema geram um sistema de equagoes que representam matematicamente o processo.
De modo geral, o sistema de equagoes encontrado possui solugao analitica apenas
para casos simplificados e, para determinar a solugdo de sistemas mais complexos,
sao utilizados diferentes métodos numéricos. Assim, o desenvolvimento da simula-
¢ao de processos esta associado a compreensao dos fendomenos fisicos envolvidos, a
capacidade do modelo matematico em descrevé-los, a acuracia da solugao numeérica
e ao seu respectivo custo computacional.

A fluidodindmica computacional, ou CFD (Computacional Fluid Dynamics), é
um método de simulagao de problemas de campo envolvendo escoamento e processos
de transferéncia de calor e massa. Na fluidodinamica computacional, as equagoes de
conservacao da mecanica do continuo sao resolvidas numericamente para diferentes

geometrias e o principal método numérico utilizado é o método dos volumes finitos
(MALISKA] 2004, VERSTEEG e MALALASEKERA, |1995).



Problemas tipicos de engenharia quimica sao os processos de separacao e a si-
mulacao fluidodinamica tem sido utilizada em diferentes aplicagoes envolvendo estes
processos, tais como simulacao de colunas de esgotamento e evaporadores por con-
tato direto (BARROS, [2009; RODRIGUES] 2005). No entanto, a complexidade do
problema aumenta a medida que sao acrescentados fatores como misturas multicom-
ponentes, reacao, escoamento multifasico, escoamento compressivel e turbuléncia.

Misturas multicomponentes sao o foco de muitos processos da industria quimica.
Um tipo particular de mistura multicomponente é conhecido como mistura continua,
que sao misturas de dificil caracterizagdo por nao possuirem uma analise quimica
completa. Os principais exemplos de misturas continuas sao solugoes poliméricas e
fracdes de petréleo. A necessidade de estudar problemas envolvendo o calculo de
equilibrio de fases de misturas continuas estimulou o desenvolvimento da termodina-
mica de misturas continuas, que consiste na generalizacao dos conceitos classicos da
termodindmica para as misturas continuas (COTTERMAN e PRAUSNITZ, 1985
PRAUSNITZ, 1983; RATZSCH e KEHLEN] 1983)). A solu¢ao dos problemas de
equilibrio de fases para estas misturas depende do método de caracterizagao da mis-
tura continua. Estas misturas podem ser caracterizadas por uma fung¢ao distribuicao
continua ou através da definicdo de pseudo-componentes. Neste tltimo caso, a mis-
tura é, em geral, caracterizada por um elevado niimero de pseudo-componentes, o
que leva a um alto custo computacional da simulacdo de processos envolvendo este
tipo de mistura.

Desta forma, um ponto que merece destaque na solucao de problemas de campo
envolvendo misturas continuas ¢ o método adotado para a definicao dos pseudo-
componentes que caracterizam a mistura. Diferentes métodos foram publicados na
literatura e os principais sdo baseado nos métodos matematico de caracterizagao
através de uma dada regra de quadratura (LABADIE e LUKS, [2000; LAGE, [2007}
LIU e WONG, 1997, ROCHOCYZ et al., [1997)).

1.2 Objetivo

O objetivo foi aplicar o método de recaracterizacao adaptativa pela quadratura
Gauss-Gordon e o DQMOM para simular um processo de vaporizagao/condensa-
¢ao no escoamento de uma mistura continua. Fez parte do objetivo do trabalho
comparar o resultado do método adaptativo com o resultado de uma caracterizagao
completa da mistura multicomponente. Neste sentido, foram desenvolvidos cdédigos
de simulacao fluidodindmica para solucao das equacoes de transporte da mistura

multicomponente caracterizada por estes dois métodos.



1.3 Escopo

O presente trabalho compreende a avaliagdo do método matematico de caracte-
rizacdo, também considerado um de método de recaracterizagao ou de reducao de
ordem, adaptativo com base na quadratura de Gauss-Gordon (LAGE, |2007) em pro-
blemas envolvendo a vaporizagao/condensacao de misturas continuas em um dado
escoamento. O método de recaracterizacao adaptativa foi aplicado a um problema
de equilibrio liquido-vapor, onde a fase liquida esta estagnada mas em contato com
o escoamento da fase vapor. A fase liquida é definida como uma mistura conti-
nua em equilibrio termodinamico com uma fase vapor composta pelos componentes
vaporizados da fase liquida e por gases nao condenséaveis. O calculo do equilibrio
liquido-vapor foi realizado a partir dos dados da caracterizagao inicial da fase liquida
e a recaracterizacao através da regra de quadratura Gauss-Gordon foi utilizada para
calcular os pseudo-componentes que melhor caracterizam a fase vapor. Como a qua-
dratura de Gauss-Gordon utiliza os valores dos momentos da distribuicao de fragao
molar para caracterizar a mistura continua, este método ¢ também conhecido como
QMOM (Quadrature Method of Moments) (MCGRAW] (1997)).

A equacao de transporte de massa segundo uma abordagem multicomponente
classica consiste em uma equacao diferencial parcial para a massa especifica de cada
componente na mistura. Adotando a caracterizacdo da mistura multicomponente
através de uma funcgao distribuicao, a equacao de transporte de massa passa a descre-
ver a conservacao da funcao distribuicao de massa especifica da mistura continua. O
método dos momentos tém sido utilizado para encontrar a solucao deste tipo de pro-
blema (LAURENT et al. 2009; TAMIM e HALLETT) |1995). A solucao da equagao
de conservacao de massa da mistura continua proposta no presente trabalho também
foi derivada a partir do método dos momentos, porém as equagoes de conservagao
foram modificadas para descrever a conservacao de pesos e abscissas ponderadas
obtidas a partir do método de recaracterizacao adaptativa. Este método de solugao
¢ conhecido como DQMOM (Direct Quadrature Method of Moments) (FAN et al.
2004). O DQMOM ¢ adotado em outros problemas da engenharia quimica como mé-
todo de solugao de uma equacao diferencial parcial de uma fungao distribuigao, que
sao derivadas da modelagem de escoamentos multifasicos através de balango popu-
lacional. No entanto, esta metodologia ainda nao havia sido aplicada em problemas

de campo envolvendo misturas continuas.



1.4 Organizacao do texto

No Capitulo 2 sao introduzidos os conceitos de misturas continuas e seus respec-
tivos métodos de caracterizacao.

O Capitulo 3 consiste na revisao da literatura a respeito de problemas de equi-
librio envolvendo misturas continuas, tais como calculo de flash e de colunas de
destilagao, os métodos de caracterizacao utilizados e as principais equagoes de es-
tado aplicadas para alguns exemplos de misturas continuas. Além disso, uma revisao
da literatura a respeito de solucao das equagodes de transporte para problemas en-
volvendo misturas continuas também é apresentada.

No Capitulo 4, a generalizagdo da modelagem necessaria para simular o trans-
porte de misturas continuas é demonstrada.

No Capitulo 5 é descrita a estratégia de implementagao dos métodos de carac-
terizagao, da condigao de equilibrio e das equagoes de transporte.

No Capitulo 6 sao descritos os casos estudados para avaliar a metodologia im-
plementada e seus respectivos resultados.

O Capitulo 7 consiste nas conclusoes e nas propostas de trabalhos futuros.



Capitulo 2
Misturas Continuas

A formulacgao classica de problemas envolvendo misturas multicomponentes as-
sume que as substancias que a compoem e suas composicoes sao conhecidas. No
entanto, a identificacdo de todos os componentes presentes em algumas misturas
nem sempre é uma tarefa simples. Algumas misturas possuem centenas de compos-
tos com propriedades semelhantes, dificultando sua analise quantitativa completa.
PRAUSNITZ| (1983) definiu este tipo de mistura como uma mistura complexa cujos
componentes nao sao quimicamente identificaveis. Exemplos deste tipo de misturas
sao fragoes de petréleo, dleo de xisto, liquidos derivados do carvao, resinas, solugoes
poliméricas, misturas de acidos graxos e ésteres em 6leos vegetais (COTTERMAN
e PRAUSNITZ, 1985).

A descricao das propriedades destas misturas depende de uma andlise quimica
aproximada para determinar alguma informagao parcial a respeito da natureza e
das concentragoes dos compostos presentes. Assim, estas misturas podem ser fra-
cionadas através de diferentes técnicas experimentais e, estas fragoes, podem ser
caracterizadas através de alguma propriedade, como por exemplo massa molar, ni-
mero de atomos de carbono, aromaticidade ou ponto de ebuli¢ao. Existem algumas
técnicas analiticas utilizadas para obter essa informacao minima necessaria sobre as
propriedades da mistura, tais como curva de Ponto de Ebuli¢ao Verdadeiro (PEV),
no caso de fragdes de petréleo, e cromatografia de permeacao em gel (GPC - Gel
Permeation Chromatography), que é muito utilizada na determinagao da distribuicao
de massa molar de polimeros. Os dados obtidos por diferentes técnicas experimen-
tais caracterizam a mistura através da distribuicao de uma propriedade, em funcao
de uma ou mais variaveis de caracterizagao, que podem ser tando discretas quanto
continuas. A curva PEV representa a distribuicao de ponto de ebuli¢do em fungao
da temperatura, enquanto que a curva do GPC representa a distribuicao de fragao
molar em funcao da massa molar.

Os processos de separagao na industria quimica sao baseados em equilibrio de

fases e, portanto, os processos de separagao envolvendo misturas complexas, tais



como destilacao, extracao e cristalizacao, dependem do célculo do equilibrio de fases
destas misturas. No entanto, a composi¢ao destas misturas é caracterizada através
de uma distribuicao de fragao molar, ao invés da fragdo molar de cada componente.
Desta forma, existe uma inconsisténcia em relacdo as equacoes de equilibrio de
fases da termodinamica classica baseadas na fragdo molar dos componentes e trés
possibilidades podem ser utilizadas para superar esta inconsisténcia: o método do
pseudo-componente, o método do componente chave e o método do componente
continuo (KEHLEN et al., 1985; [LAGE, 2007).

O método do pseudo-componente é adotado quando a variavel de caracterizacao
é discreta. Assim, cada fracdo da mistura corresponde a um pseudo-componente.
Ja no método do componente chave, a composicao de algumas espécies quimicas
presentes na mistura sao determinadas de tal modo que a mistura formada pelos
componentes chave possui propriedades semelhantes as da mistura complexa (KEH-
LEN et al, |1985). Como a caracterizagdo da mistura é discreta para ambos os
métodos, o calculo do equilibrio de fases é consistente com o método adotado pela
termodinamica classica, sendo necessario apenas a definicdo de uma equagao de
estado apropriada (PRAUSNITZ, |1983).

O método do componente continuo é adotado quando a variavel de caracteriza-
¢ao é continua. A estratégia de modelagem continua assume que existem infinitos
componentes nao identificiveis presentes na mistura complexa com suas respecti-
vas fragoes molares sendo representadas por intervalos infinitesimais. Todos estes
componentes nao identificaveis sdo caracterizados através de um tnico componente
continuo, representado por uma funcao distribuicdo continua e, por este motivo,
estas misturas também sdo conhecidas como misturas continuas. Desta forma, as
propriedades da mistura que dependem da sua composi¢cao adotam a dependéncia
funcional da distribuicdo de fragdo molar, ou seja, dependem da forma matema-
tica da funcao distribuicdo e nao explicitamente do valor da variavel distribuida.
Quando apenas alguns componentes da mistura complexa podem ser identificados,
a mistura pode ainda ser representada pelos componentes discretos conhecidos e
por um componente continuo simultaneamente, sendo chamada de misturas semi-
continuas (COTTERMAN e PRAUSNITZ| 1985).

A termodinamica continua consiste, portanto, na generalizacao dos conceitos da
termodinémica classica para misturas continuas. A formulacao da termodinédmica
continua é através de uma fungao distribuigao, isto é, uma propriedade (como a
fragdo molar) é distribuida continuamente no dominio de uma ou mais varidveis
(como massa molar), enquanto que na termodinamica clssica o conceito de fragao
molar de cada componente é adotado. Desta forma, os somatérios presentes na
modelagem da termodinamica classica sao substituidos pela integracao da funcgao

distribui¢cao na termodinamica continua.



A funcao que descreve a distribuicao de fragdo molar da mistura continua cor-
responde a uma aproximacao da composicao real da mistura e, portanto, a escolha
desta funcao deve ser feita de forma adequada para que se aproxime do comporta-
mento experimental da mistura. Assim, as variaveis de caracterizacao, ou variaveis
de distribuicao, devem ser escolhidas tendo como base este objetivo. Algumas mis-
turas complexas podem ser bem representadas por uma funcgao distribuicdo com
apenas uma variavel de distribuicao, como ¢é o caso de misturas de hidrocarbone-
tos de uma série homologa, que sdo bem caracterizadas apenas pela massa molar
(LAGE, 2007). Conforme aumenta a complexidade dos compostos presentes na mis-
tura continua, a caracterizacao da funcao distribuicdo por apenas uma variavel de
distribuicao passa a nao ser suficiente para descrever as propriedades da mistura,
sendo necessario um numero maior de variaveis de caracterizacgdo (COTTERMAN
e PRAUSNITYZ, 1985).

Dependendo das caracteristicas da funcao distribuicao escolhida para descrever
a mistura continua, o calculo do equilibrio termodindmico pode ser feito analitica-
mente através dos conceitos da termodindmica continua. Assim, dados experimen-
tais de uma mistura complexa sao utilizados para ajustar os parametros de uma
funcao distribui¢ao do tipo Gama ou Gaussiana (PRAUSNITZ, [1983; RATZSCH e
KEHLEN] 1983). Em alguns casos, solugoes analiticas podem ser diretamente obti-
das, enquanto que em outros casos, o método dos momentos pode ser utilizado no
calculo de flash envolvendo este tipo de mistura (COTTERMAN et al., [1985). No
entanto, casos mais complexos dependem da solu¢ao da integracao através de méto-
dos numéricos. A utilizagdo de métodos numéricos para aproximar a integracao da
funcao distribuigao consiste em um novo tipo de discretizagao que gera, novamente,
o conceito de pseudo-componentes, permitindo o uso dos modelos para os calculos
das propriedades de misturas multicomponentes ja consagrados na literatura, tais
como as equagoes de estado ja existentes, uma vez que o pseudo-componente passa
a ser considerado um componente chave.

Desta forma, pode ser definido também o método do pseudo-componente discre-
tizado, que consiste na aproximacgao da fungao distribuigdo continua (ou mesmo dis-
creta) por um conjunto de pseudo-componentes discretizados. O ntimero de pseudo-
componentes discretizados e o método de defini¢ao destes pseudo-componentes de-
termina o nivel de aproximagao das propriedades da mistura. Portanto, se a reca-
racterizacao através dos pseudo-componentes discretizados é feita de forma apropri-
ada, o equilibrio de fases da mistura é calculado conforme a termodinamica cléassica,
baseado em uma equacao de estado apropriada, e os resultados encontrados se apro-
ximam da solucao real.

De modo geral, dois pontos merecem destaque no desenvolvimento cientifico

de problemas envolvendo misturas complexas: os métodos para caracterizagao da



mistura e os procedimentos para o calculo das propriedades destas misturas. Os mé-
todos de caracterizacao da mistura podem ser divididos em métodos experimentais
e métodos matematicos. Os métodos experimentais para caracterizagao de misturas
complexas consistem na informacao minima necessaria para caracterizar inicialmente
a mistura, tais como a curva de PEV e o GPC. Os métodos mateméaticos consistem
em diferentes abordagens para a definicdo da mistura continua e podem ser baseados
no método do pseudo-componente, no método do componente chave, no método do
componente continuo e ainda no método de recaracterizacao do pseudo-componente
discretizado. De qualquer forma, todos os procedimentos devem ser comparados

com dados experimentais.

2.1 Equilibrio Termodinadmico de Misturas Con-

tinuas

O calculo do equilibrio de fases de uma mistura continua parte da defini¢ao
de uma fungao distribuigdo de fracdo molar F'(I) e de uma fungao distribuicao de
nimero de moles n(I), tal que n(I) = n.F(I) , onde I é a variavel de distribui¢ao
contida no intervalo [Iin, I;maz] € Ne é 0 nlimero total de moles (ou vazao molar)
do componente continuo. No presente trabalho foram abordadas misturas continuas
que sao adequadamente caracterizadas por apenas uma variavel. Assim, a variavel de
distribuicao pode ser a massa molar, o nimero de carbonos ou o ponto de ebuligao,
dependendo do que for mais adequado para caracterizar a mistura. No que segue,
os limites de integracao sao omitidos, mas a integral ¢ avaliada em todo dominio da
variavel I. A Equacao [2.1] equivale a conservacao das fra¢cdes molares de mistura

continua e a Equacao ao nimero de moles da mistura.

/ F(Ddl =1 (2.1)

/n([)d[ =N, (2.2)

Uma propriedade termodindmica extensiva de uma mistura continua, tal como
o volume V', a entropia S ou a energia livre de Gibbs G, ¢é descrita como uma
funcao da temperatura 7', da pressao P e ¢ um funcional em relacao a distribuigao
de moles da mistura n(l). Da mesma forma, uma propriedade intensiva, como o
potencial quimico da mistura continua é uma funcao da variavel de caracterizagao I,

da temperatura 7', da pressao P e é um funcional da funcao distribuicao de fragao



molar F'(I):
w(T,P,I;F) = u;(T,P,I)+ RTIn [F(I)] + RTIn [y(T, P,I; F)] (2.3)

onde R é a constante de gas ideal, uf (T, P, I) é o potencial quimico padrao indepen-
dente da concentracao dos componentes da mistura e (7, P, I; F') é o coeficiente de
atividade que inclui a contribuicao dos efeitos de desvio da idealidade.

Assim, a energia livre de Gibbs da mistura continua pode ser definida conforme

a Equacao [2.4]
G(T,P;F) = /M(T, P I; Fyn(I)dl = /M(T, P F)ynF(I)dl  (2.4)

E a condigdo para o equilibrio quimico entre as fases liquida e vapor é descrita
pela Equagao (COTTERMAN e PRAUSNITZ, 1985; KEHLEN et al., [1985).

e (T, P, FV) = u* (T, P FL) (2.5)

2.2 Métodos Matematicos para Caracterizacao de

Misturas Continuas

A seguir, serao abordados os principais métodos matematicos para definicao da
funcao distribuigao F'(I). Os métodos do pseudo-componente e do componente chave
sao baseados em conceitos arbitrarios. Com o desenvolvimento da termodinamica de
misturas continuas, métodos mais eficientes foram desenvolvidos, como o método do
componente continuo e o método de recaracterizacao através do pseudo-componente
discretizado.

No método do componente continuo, os dados experimentais da caracterizacao
inicial da mistura sdo utilizados para aproximar os parametros de uma fungao con-
tinua. Ja o método de recaracterizagao através do pseudo-componente discretizado
consiste em um método de reducao de ordem através da discretizacao da funcgao
distribuigao de fracao molar F'(I). Diferentes métodos de discretizagao da fungao
distribuicao podem ser adotados. No entanto, antes de detalhar os métodos de
discretizacao ¢ importante ressaltar alguns pontos importantes a respeito da carac-
terizacao de misturas continuas.

A caracterizacao de misturas continuas é uma etapa importante na simulacao de
processos de separacao pois o método de recaracterizacao escolhido deve prever com
certa acuracia as condigoes de equilibrio entre as fases. Propriedades como o ponto
bolha e o ponto orvalho da mistura dependem de uma correta previsao de como os

componentes da mistura se distribuem entre as fases. No entanto, todos os calculos



das propriedades da misturas sao realizados com base nos pseudo-componentes dis-
cretizados, uma vez que nao é possivel determinar todos os componentes presentes
na mistura continua. Desta forma, o nimero de pseudo-componentes discretizados,
suas respectivas fragoes molares e variaveis de caracterizacao devem ser determina-
das de tal forma que as propriedades da mistura continua calculadas a partir destes
pseudo-componentes se aproximem das propriedades experimentais da mistura.
Nesse sentido, dois tipos principais de recaracterizagdo de misturas continuas
podem ser destacados: a recaracterizacao fixa e a recaracterizacao adaptativa. Os
métodos de recaracterizacao fixa consistem em métodos de discretizacao onde os
pseudo-componentes permanecem os mesmos em todas as fases e durante todo o
processo de separagdo. A grande desvantagem deste método é que a recaracterizagao
nao acompanha as mudancas na composi¢ao da mistura em cada nova condi¢ao de
equilibrio. Por este motivo, é necessario um ntmero maior de pseudo-componentes
discretizados para caracterizar a mistura com boa acuracia. Com o objetivo de
superar esta desvantagem, os métodos adaptativos foram desenvolvidos. No método
adaptativo, a composi¢ao da mistura se adapta a cada nova condi¢ao de equilibrio,

sendo mais indicado para representar grandes variacoes da composicao da mistura.

2.2.1 Meétodos de Recaracterizagao Fixa

Os principais procedimentos de discretizacao para recaracterizacao de misturas
continuas por pontos fixos sdo: discretiza¢ao uniforme, discretizagao através de uma
funcao arbitraria e discretizacao através de uma regra de quadratura generalizada
de Gauss (HUANG e RADOSZ, [1991; LIU e WONG, [1997)). A discretizagdo uni-
forme e a discretizagao através de uma fungao tratam-se de métodos arbitrarios que
resultam em uma recaracterizagdo com um maior nimero de pseudo-componentes
discretizados (HUANG e RADOSZ, 1991). HUANG e RADOSZ (1991) justificam
o uso destes métodos com o objetivo de simplificar os calculos de obtencao dos
pseudo-componentes. No entanto, o nimero de pseudo-componentes necessario para
caracterizar a mistura é maior do que nos métodos de discretizacdo por uma regra
de quadratura Gaussiana, o que é uma desvantagem quando o objetivo final da
recaracterizacao é a simulagao computacional de processos.

De modo geral, os métodos mais utilizados sd@o baseados em uma regra de qua-
dratura generalizada de Gauss. O formalismo da discretizacdo pela quadratura
Gaussiana foi rigorosamente demonstrada por [LIU e WONG] (1997)), que expandi-
ram as fungoes de interesse em polinémios de bases ortonormais. A primeira etapa
deste método consiste em aproximar a funcao distribuicao continua de fragao mo-
lar F/(I) por bases de fungoes polinomiais ortonormais. Em seguida, a integracao

por uma regra de quadratura de Gauss é realizada, gerando os pseudo-componentes

10



discretizados de acordo com a base polinomial escolhida.

Aproximagao da Fungao Distribuicao por Polin6mios Ortonormais

Considerando uma seqiiéncia de fungoes polinomiais ortonormais ®;, ortogonais
no produto interno e bases do espaco Euclidiano, no qual a funcao distribuicao
de fragdo molar também pertence, e ainda, uma fun¢ao peso W (I) e duas fungoes
quaisquer R(I) e S(I). O produto interno de R(I) e S(I) pode ser definido conforme
a Equagéoe a expansao da fun¢ao R(I) pode ser definida através de um somatorio
destas bases de modo a representar uma combinacao linear tinica de seus elementos,
conforme a Equagao 2.7

(R, S) = / W(I)R(I)S(I)dI (2.6)

R() = (1) (2.7

onde,
ri = (R, ;) (2.8)

Desta forma, a fungao distribuigdo de fragdo molar F(I), bem como a funcao
distribuicdo de nimero de moles n(I) e o potencial quimico u(I;F), podem ser
aproximadas por bases de fungoes polinomiais ortonormais, onde m é o nimero de
polindémios ortonormais, conforme as Equagoes [2.9] e [2.11], respectivamente.
As dependéncias em relagdo a temperatura e pressao sao omitidas apenas por uma

questao de simplificacao na notacao.

F(I) = 3 fii(7) 29)
n(Il) ~ imq%(f) ~ ncificbi(l) = 1 = Nefi (2.10)
W1 F) =3 g:i(1) (2.11)

i=1
As aproximacgoes das fungoes podem ser substituidas na condi¢ao de equilibrio
liquido-vapor na Equagao para gerar as equacoes de equilibrio termodinamico

para este caso.
9 =9 (2.12)
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Quadratura de Gauss

Depois de aproximada a fungao distribuicao F'(I), a integral da fungao distribui-
¢ao é aproximada usando uma regra de quadratura Gaussiana e, assim, sao calcula-

dos os respectivos pseudo-componentes discretizados da mistura:

(2.13)

=1 |i=1

- o[-

onde w; sao os pesos e I sdo as abscissas da quadratura (/; também sao as raizes
do polinémio @y ), N, é o ntimero de pontos da quadratura e, portanto, o niimero
de pseudo-componentes discretizados.

A aproximagao do método consiste no truncamento da expansao em m = N, e o
calculo da composicao do pseudo-componente discretizado depende de f;, conforme
a Equagcao 2.14 -

(w1
Ty, = ; (M) fi (2.14)
Pode ser definido um componente de transformagao ¥ j; conforme a Equacao[2.15]

e fracdo do pseudo-componente pode ser escrita conforme a Equagao [2.16]

w, (1)
v, = Wi%ill) 2.15
l’pj = Z‘Ifﬂfz s onde ] = 1, ..,Np (216)

i=1
O potencial quimico também pode ser definido em funcdo dos coeficientes de

Fourier f;, conforme a Equacao [2.17]
D) = (1,75 = e (153 ) (217

Sabendo que g; é o coeficiente de Fourier generalizado para a aproximacao do
potencial quimico, a condi¢ao de equilibrio liquido-vapor pode ser definida para cada

ponto da quadratura /;.
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(2.18)

Assim, como a base ®;(/;), para cada ¢ fixo, é linearmente independente, a

condicao de equilibrio para a caracterizagao através de uma regra de quadratura
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Gaussiana ¢ dada para cada abscissa da quadratura I;.

pH (L) = ¥ (1) (2.19)

A caracterizacao da mistura através deste método, depende da definicdo de um
intervalo [Lin, Imaz) de integragao para a variavel de distribuigao, da escolha de uma
base polinomial e do niimero de pontos da quadratura. A base de fun¢oes polinomiais
ortonormais escolhida para calcular os pseudo-componentes discretizados dependera
do comportamento matematico da fungao distribuicdo F'(I). No entanto, LIU e
WONG (1997) nao apontam um método para definigao destas bases.

A seguir, serao citados os casos da literatura que usaram uma base de polinémios

de Laguerre.

Quadratura de Gauss-Laguerre

As bases polinomiais de Laguerre sao aplicadas quando do uso de fungoes distri-
buicao de Schultz-Flory, que sao frequentemente utilizadas na descrigao de solugoes
poliméricas:

Cpmtiyme—rl
CT(m+1)

onde C ¢ a constante de normalizagdo que deve ser utilizada devido a alteracao

F(I) = (2.20)

nos limites de integragdo para um intervalo truncado em [, Iinaz), ['(2) é a funcdo
Gama e p e m sao dois parametros da distribuicao (SHIBATA et al.l 1987).

Estas bases polinomiais também podem ser utilizadas quando se assume que a
funcao distribuicao tem comportamento exponencial. No caso de fluidos de reserva-
torios, existem evidéncias de que a distribuicao de concentracao do residuo diminui

exponencialmente com o indice I, quando I é o niimero de carbonos,
F(I) = Ce™ P!, (2.21)

onde D é um pardmetro da distribuigao (SHIBATA et al., 1987).

2.2.2 Métodos de Recaracterizacao Adaptativa

Os métodos de recaracterizacao adaptativa de misturas continuas sdo métodos
mais recentes e procuram superar as desvantagens dos métodos de recaracterizagao
fixa. A grande desvantagem dos métodos de recaracterizacao fixa para simulagao
de processos ¢ a ocorréncia de alguns pseudo-componentes discretizados apenas du-
rante um pequeno espaco de tempo ou em pontos especificos da simulacao. Estes
casos sao tipicos em colunas de destilacao, por exemplo, onde os pratos superiores

estao mais concentrados nos pseudo-componentes mais leves enquanto que os pratos
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inferiores permanecem mais concentrados nos pseudo-componentes mais pesados.
Para superar esta limitagao, um ntmero elevado de pseudo-componentes deve ser
adotado, implicando em um custo computacional maior. Além disso, a presenca de
pseudo-componentes com fracdo molar quase nula dificultam a solu¢ao do problema
e aumentam os erros numéricos da mesma. Assim, os métodos adaptativos propoem
solugoes para ajustar a composicao da mistura complexa a cada nova condigao de

equilibrio e aumentar a eficiéncia da simulacao computacional deste tipo de mistura.

Discretizagao pelo Método de wavelet-Galerkin e Algoritmo multigrid

O método inicialmente proposto por VONWATZDORF e MARQUARDT (1997)
consiste na discretizagao do problema de misturas continuas através do uso de esque-
mas de discretizagao de wavelet-Galerkin. Este método é adaptativo, de modo que
o nivel de representacao pode variar de acordo com a sele¢do do conjunto de bases
wavelet, que atuam reduzindo a ordem da caracterizacdo da mistura continua com
base no erro de aproximagao e nao no nimero de pseudo-componentes discretizados.
BRIESEN e MARQUARDT]| (2003)) sugerem que uma das vantagens do método é a
sua flexibilidade em relagao ao tipo de fungao distribuigao, que pode ser continua ou
discreta e possuir um comportamento tanto suave quanto irregular. Apos a etapa de
discretizacao, um algoritmo de solugao multigrid é adotado e a solugao é encontrada
através de um processo iterativo de correcao de um valor inicial aproximado. A
principal desvantagem deste método é que o uso de diferentes algoritmos matemati-
cos para a caracterizacao da mistura torna sua aplicagao mais complexa em relacao

aos métodos baseados em discretizagao através de uma regra de quadratura.

Discretizacao pela Quadratura de Gauss-Gordon ou Gauss-Christoffel

O método de recaracterizacao adaptativa baseada na regra de quadratura Gauss-
Gordon (ou Gauss-Christoffel) consiste em adotar a fungao distribuigdo de fragao
molar F'(I) como a fungao peso na regra de quadratura (F'(I) = W(I)), conforme a

Equagao [2.22

1_/F dI_/W l [I]dINZw] (2.22)

Desta forma, os pesos w; da quadratura correspondem as fracdo molares z,,
dos pseudo-componentes discretizados caracterizados pela abscissas [;, conforme
demonstrado na Equagao [2.23]

_ _ fi®i(l;) ) _
= z; [iVji = w; ; W) W) T (2.23)
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Neste método, a funcao distribuicdo ndo precisa ser uma func¢ao continua e,
portanto, ndao depende da defini¢do de uma func¢ao de base ortonormal para o calculo
da quadratura, nao havendo a necessidade de que m = N,. Esta flexibilidade em
relacdo a natureza da funcao distribuicao vem do fato de que o calculo da quadratura
é realizado a partir dos momentos da distribuicao, seja ela continua ou discreta.
LAGE (2007) propos o calculo dos pesos w; e da abscissas I; através do algoritmo
descrito por GORDON] ([1968)).

A solugao proposta por GORDON] (1968) consiste em uma regra de quadratura
onde a funcao peso é uma funcao distribuicdo mono-variada qualquer. (GORDON
(1968)) propos um algorismo, chamando de algoritimo produto-diferenca (PDA -
Product Difference Algoritm), para o calculo dos pesos w; e da abscissas I; de uma
quadratura de NV, pontos baseado nos primeiros 2N, momentos )\, da funcao distri-
buicao, onde k = 0,..,2N, — 1. Os detalhes do procedimento do algoritmo PDA ¢é
descrito no Apéndice [A]

O momento k para uma funcao continua é definido conforme a Equacao Ja
para uma funcao distribuigao discreta, F'(I) que pode ser descrita por um somatério
em termos da fungao delta de Dirac e dos pesos w;, conforme a Equagao @, 0

momento k é definido conforme a Equagao [2.26

A = / [*F(D)dI (2.24)
F(I) ~ % w;dp(I — 1) (2.25)
e = NZ Ifw; (2.26)

A adaptabilidade do método consiste na possibilidade de calcular novos pesos e
abscissas sempre que a distribuicao de fragdo molar da mistura for alterada. A cada
nova condicao de equilibrio, por exemplo, a distribuicao dos componentes entre as
fases é alterada conforme o modelo de equilibrio de fases adotado e os momentos
desta nova funcao distribuicao podem ser utilizados no calculo dos pesos e abscissas
da quadratura que melhor caracteriza esta fungao, ou seja, os pseudo-componentes
de cada corrente sao adaptados a sua composicao. Por ser um método que utiliza os
valores dos momentos da distribuicao no calculo dos pseudo-componentes, também
pode ser chamado de método QMOM para recaracterizagao de misturas continuas.
Além disso, como a funcao peso da quadratura é a funcao distribuicao de fragao
molar, esta quadratura é extremamente acurada para representar as propriedades
da mistura continua.

A recaracterizacao de misturas continuas através do método adaptativo da qua-
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dratura de Gauss-Gordon (ou Gauss-Christoffel) representa, portanto, um método
6timo para a definicao de pseudo-componentes, que antes eram definidos com base
na experiéncia ou em métodos matematicos que nao levam em conta a prépria mis-

tura além do dominio de definicao da variavel de distribuicao.
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Capitulo 3

Revisao Bibliografica

3.1 Problemas de Equilibrio Termodinamico

Os conceitos da termodinamica de misturas continuas ja foram abordados por di-
versos autores (BRIANO e GLANDT] [1983; COTTERMAN e PRAUSNITZ, 1985
RADOSZ et al., |1987; RATZSCH e KEHLEN| 1983)), mas KEHLEN et al, (1985)
e COTTERMAN e PRAUSNITZ| (1985) apresentaram uma formulagdo detalhada

destes conceitos e os aplicaram em exemplos praticos. A solucao de problemas en-

volvendo o equilibrio de fases através da termodinamica continua foi descrita para
diferentes casos e por diferentes autores: o calculo de um flash isotérmico envolvendo
misturas continuas foi explorado por RATZSCH e KEHLEN] (1983)), COTTERMAN|
et al| (1985), DU e MANSOORI (1986)), RATZSCH et al. (1988) e |LIU e WONG|
(1997); a solugao de problemas de equilibrio liquido-liquido foi abordada por
TERMAN e PRAUSNITZ] (1985), RATZSCH ¢ KEHLEN] (1983) e [RATZSCH et al]
(1989); a solugao de problemas de colunas de destilagao foi descrita por
e RATZSCH] (1983), KEHLEN et ol (1987), RATZSCH et al] (1988) ¢ [RATZSCH|
(1989)); e, LABADIE e LUKS| (2000) estudaram o problema da convergéncia do

equilibrio sélido-liquido de n-parafinas. Diferentes modelos para predi¢dao de propri-

edades ja foram utilizados no calculo de equilibrio de fases de misturas continuas:

Peng-Robinson (DU e MANSOORI, 1986)), Soave-Redlich-Kwong (COTTERMAN|

et all, [1985)), UNIFAC (WANG e WHITING], [1987) além de modelos estatisticos
(BRIANO ¢ GLANDT] [1983).

Diferentes métodos de representagao da funcao distribuicdo que caracteriza a

mistura continua foram reportados na literatura, tais como a aproximagao por uma
fungao distribuigao Gaussiana (KEHLEN et al)1985; RATZSCH e KEHLEN| |1983)),
uma fungédo distribuigao Gama (COTTERMAN e PRAUSNITZ, 1985; [COTTER-|
MAN et all [1985; LIU e WONG, 1997; PRAUSNITZ, |1983), uma fungao distri-
buigao log-normal bivariada (WILLMAN e TEJA| |1986]), uma funcdo exponencial
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(SHIBATA et al., 1987) ou ainda pelo ajuste dos dados experimentais a uma fungao
cibica (YING et al., 1989).

Diversos métodos matematicos para a solugao dos problemas de equilibrio termo-
dindmico envolvendo misturas continuas foram reportados na literatura. O método
dos momentos foi utilizado para a solugao do calculo de um flash isotérmico de uma
mistura de hidrocarbonetos de série homéloga representados por uma funcao dis-
tribuicdo Gama. No entanto, este método possui a desvantagem de nao garantir a
conservagao de massa (COTTERMAN et al, [1985). Os métodos de solugao através
da integragdao numérica por uma regra de quadratura sao os mais amplamente uti-
lizados e foi inicialmente proposto por COTTERMAN et al| (1985), introduzindo o
conceito de pseudo-componentes discretizados. |[LIU e WONG| (1997) demonstraram
o formalismo do uso de polindmios ortonormais para a aproximacao da fun¢ao dis-
tribuicao e integracao através de uma regra de quadratura Gaussiana generalizada.
WILLMAN e TEJA| (1986)) adotaram esta metodologia com base na quadratura de
Gauss-Legendre no céalculo de propriedades termodinamicas de uma mistura carac-
terizada por uma fungao distribuigao bivariada. SHIBATA et al. (1987) utilizaram
este método de caracterizagao através da quadratura de Gauss-Laguerre, porém para
uma integragao em intervalos finitos. RADOSZ et al.| (1987) testaram a metodolo-
gia para diferentes tipos de misturas de hidrocarbonetos através da quadratura de
Gauss-Chebyshev. | RATZSCH et al.| (1988) propuseram um método para o calculo
de colunas de destilacdo de misturas continuas através de um processo iterativo,
onde a mistura é caracterizada por pseudo-componentes discretizados através da
regra de quadratura Gauss-Legendre, e compararam os resultados com uma discre-
tizagdo uniforme. HAYNES e MATTHEWS (1991) propuseram o ajuste de dados
experimentais de uma curva de Ponto de Ebulicdo Verdadeiro através do método de
caracterizagao pela quadratura de Gauss-Legendre. KOKAL et al.| (1993) aplica-
ram a metodologia a varios exemplos de sistemas tais como: n-parafinas, misturas
de condensados de gas, 6leo leve e 6leo pesado. Neste caso, os pseudo-componentes
discretizados foram gerados pelo método da quadratura Gauss-Laguerre a partir de
dados da caracterizacao aproximados por uma distribuicao analitica e a quadra-
tura de Gauss-Legendre foi adotada nos casos onde os dados experimentais nao se
ajustavam a uma distribuicao analitica.

Outros métodos diferentes do métodos de quadraturas foram propostos. YING
et al.| (1989) utilizaram uma aproximagao cubica para a fungao distribuigdo e com-
pararam os resultados com o método da quadratura. HUANG e RADOSZ| (1991)
propuseram a discretizagao da funcao distribuicao a partir de uma funcao de discre-
tizagao do tipo logaritmica e uma funcao da poténcia da propriedade distribuida,
comparando os resultados com uma discretizagao uniforme.

O estudo da simulacao de processos utilizando a termodinamica de misturas con-
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tinuas levou ao desenvolvimento dos métodos de caracterizacao adaptativos. [LUKS
et al| (1993) compararam os resultados da caracterizagdo de misturas continuas
através de um método adaptativo que atualiza o valor das propriedades dos pseudo-
componentes em um processo de multiplos estagios de equilibrio, proposto original-
mente por MATTHEWS et al.| (1991) apud LUKS et al.|(1993)), com os resultados
obtidos pelo método da quadratura de ponto fixo de Gauss-Legendre. No entanto,
os autores demonstraram que o método adaptativo proposto por MATTHEWS et al.
(1991) apud LUKS et al| (1993) é inconsistente. Um novo método adaptativo foi
proposto por VONWATZDORF e MARQUARDT (1997) onde a fungao distribuigao
¢ discretizada através de bases de wavelet-Galerkin. BRIESEN e MARQUARDT
(2003)) aplicaram esta caracterizacao adaptativa a problemas envolvendo a caracte-
rizacao de fragoes de petroéleo.

Outro método adaptativo consiste na abordagem proposta por LAGE]| (2007),
onde a caracterizagao da misturas continua ¢ determinada a partir de uma regra de
quadratura 6tima, onde a funcao peso da quadratura é a propria funcao distribuicao
que caracteriza a mistura continua. O célculos dos pseudo-componentes discretiza-
dos sao realizados com base nos momentos da distribuicao que caracteriza a mistura
e, portanto, esta metodologia consiste na aplicacao do método QMOM ( Quadrature
Method of Moments) (MCGRAW, [1997) para misturas continuas.

3.2 Problemas de Campo

A solugao de problemas de campo de misturas continuas tem sido tratada na lite-
ratura através do estudo de casos aplicados a problemas de engenharia. A principal
aplicagao reportada é a vaporizagao de gotas de misturas multicomponentes, tipi-
camente combustiveis tratados segundo a modelagem de misturas continuas. Tais
aplicagoes sao frequentemente voltadas para areas da engenharia quimica e meca-
nica, tal como a modelagem de colunas de spray e de motores de combustao interna.
Boa parte da modelagem destes sistemas considerava a mistura complexa como um
unico componente mas, com o avanco da capacidade computacional, a implementa-
¢ao de codigos com uma modelagem multicomponente discreta passou a ser adotada
por representar melhor os dados simulados. A termodinamica de misturas continuas
passa, portanto, a ser uma outra alternativa adotada como estratégia de modelagem
nos processos envolvendo a vaporizagao de gotas multicomponentes.

TAMIM e HALLETT] (1995)) adotaram o método da termodindmica de misturas
continuas no modelo da vaporizagao de gotas multicomponentes, caracterizando a
fase liquida por uma func¢ao distribuicdo Gama e adotando uma estratégia de mo-
delagem semi-continua para a fase vapor. O problema fisico estudado consistiu no

aquecimento e vaporizacao de uma unica gota, o transporte difusivo foi modelado
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através do modelo de Fick e foi desconsiderado o gradiente de concentracao e tempe-
ratura da fase liquida. Os autores utilizaram o método dos momentos e derivaram as
equagoes de conservacao para o caso estudado, que foram resolvidas numericamente
através do método das diferengas finitas. HALLETT| (2000)) fez uma extensao do
trabalho de TAMIM e HALLETT| (1995)) considerando o efeito do transporte con-
vectivo através da teoria do filme estagnante.

ABDEL-QADER e HALLETT] (2005)) investigaram a influéncia do gradiente de
concentragao no interior de uma gota durante o processos de vaporizagao através
da caracterizagdo da mistura por uma funcao distribuicao Gama e das equagoes de
conservacao de momentos para a fase liquida. Os autores demonstraram em quais
casos a aproximagcao de concentracao constante na fase liquida pode ser adotada e
qual a influéncia do gradiente de concentracao interna no comportamento da gota.

RA e REITZ (2009)) implementaram um cédigo CFD para um modelo de vapori-
zacao de gota utilizando a abordagem multicomponente discreta e compararam com
os resultados para a modelagem da gota por um tnico componente, demonstrando
que o modelo multicomponente prevé melhor a distribuicao dos componentes na fase
vapor.

LAURENT et al. (2009, [2010) aplicaram o método QMOM na caracterizagao de
misturas continuas nos processos de vaporizacao de um gota de querosene e com-
pararam os resultados com uma caracterizacao da mistura através da funcao Gama
e com um caso multicomponente completo. Os autores derivaram as equacoes de
conservacao dos momentos para o caso estudado e demonstram que é possivel ob-
ter resultados semelhantes ao modelo multicomponente completo com o método
QMOM, porém com uma reducao no custo computacional. A aplicagdo do método
de caracterizagao adaptativo a problemas de campo envolvendo misturas continuas
por LAURENT et al.| (2010) representa um desenvolvimento da metodologia inde-

pendente do desenvolvimento proposto no presente trabalho.
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Capitulo 4
Metodologia

Neste capitulo serao abordados dois aspectos do presente trabalho: o problema
fisico que sera estudado e sua respectiva modelagem matematica. O problema fisico
estudado consiste no processo de vaporizagao/condensagao de uma mistura multi-
componente em um dado escoamento. A modelagem matematica do problema fisico

¢ divida em duas etapas: o equilibrio termodinadmico e as equagoes de conservacao.

4.1 Problema Fisico

O presente trabalho é desenvolvido para avaliar o processo de vaporizagao/con-
densagao de uma mistura multicomponente em um dado escoamento. Em particular,
o tipo de mistura multicomponente estudado sdo as misturas continuas. Apesar da
dificuldade de uma caracterizacao completa das misturas continuas, o fenémeno fi-
sico da vaporizagao/condensagao deste tipo de mistura ocorre tal qual um processo
de equilibrio de fases de uma mistura multicomponente, limitado pela validade do
modelo de equilibrio liquido-vapor adotado. No entanto, o fenémeno fisico em ques-
tao nao consiste apenas em um problema de equilibrio termodinamico, pois estao
presentes também a influéncia de forgas envolvendo o deslocamento de fluidos, tais
como forgas de campo, de contato e a tensao superficial.

Desta forma, o problema fisico consiste em um processo termofluidodinamico
envolvendo uma mistura continua. O estudo dos fendmenos fisicos citados acima
compreendem parte da etapa necessaria para a aplicagao da metodologia em casos
de maior complexidade, tais como equipamentos industriais envolvendo processos
de separacao.

As restrigoes para o problema fisico avaliado no presente trabalho consiste em
um caso de equilibrio liquido-vapor a uma temperatura constante, onde a fase li-
quida esta suportada em um meio poroso de modo que nao ha flutuacoes na interface
liquido-vapor, o gradiente de concentracao na fase liquida é desprezado e o escoa-

mento na fase liquida é desconsiderado. A fase vapor é um fluido Newtoniano em
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escoamento e é composta pela fracdo vaporizada dos componentes da fase liquida e
por gases nao condensaveis. A temperatura e a pressao do processo sao definidas de
tal forma que a fracao vaporizada da fase liquida corresponde a cerca de 10% em
massa dos componentes da fase vapor. Tal hipotese é adotada para considerar os
componentes vaporizados diluidos e para desprezar a velocidade normal a interface
(limite de baixas taxas de transferéncia de massa) aproximando o modelo de fluxo

difusivo para o modelo de Fick.

4.2 Equilibrio Termodinamico

No caso de uma modelagem discreta, onde os componentes presentes na mistura,
bem como suas respectivas fragoes molares sao conhecidas, o ponto de partida para
equacionar o problema do equilibrio liquido-vapor é o somatério das fragoes molares

da fase liquida, x;.
Ny
Yoai=1 (4.1)
i=1

Para uma mistura continua cuja composicao da fase liquida é caracterizada por
uma funcéo distribuicdo de fracdo molar F¥ (I), esta condigao é descrita pela inte-
gracao da funcao distribuicao de fragdo molar em todo o dominio da variavel I. No
presente trabalho foram consideradas as misturas continuas que sao adequadamente

caracterizadas por apenas uma variavel distribuida, I.
/ FE(DdI = 1 (4.2)

Supondo uma mistura multicomponente composta por Ny componentes discretos
e N, componentes continuos, a modelagem para esta mistura semi-continua é com-
posta pelo somatorio das fragoes molares dos componentes discretos e pelo somatério

das integrais dos componentes continuos.

%xi + %/Ff([)d[ =1 (4.3)

A condicao de equilibrio liquido-vapor é dada pela igualdade do potencial quimico
entre as fases, tanto para a modelagem discreta, conforme a Equagao 4.4 quanto

para a modelagem continua, conforme a Equacéo [2.5
v _ L

Esta condicao de equilibrio liquido-vapor pode também ser descrita em termos

do coeficiente de atividade ~; e do coeficiente de fugacidade ¢; para cada componente
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i na modelagem discreta, onde f;" é a fugacidade de referéncia do componente i.
Yioi P =z f7 (4.5)

Ja para um componente continuo, a condi¢ao de equilibrio é valida para todos
os valores da varidvel distribuida I, onde FV(I) é a funcao distribuicao de fracdo

molar da fase vapor.
FY ()¢ (I)P = FH(I)y.(I) f2(1) (4.6)

Portanto, o equilibrio liquido-vapor pode ser escrito em funcao da constante de
equilibrio liquido-vapor K; para os componentes discretos e K (I) para os compo-
nentes continuos. A defini¢do da constante de equilibrio passa a depender do modelo

de equilibrio liquido-vapor adotado.

yi = K (4.7)
K, = ;fP (4.8)
FY(I)= K(I)F* (4.9)
K(I) = w (4.10)

O modelo de equilibrio liquido-vapor adotado no presente trabalho foi o modelo
ideal descrito pela Lei de Raoult. Desta forma, a constante de equilibrio pode ser
descrita pelas Equagao [L.11] para o modelo discreto e pela Equagao [£.12], para o

modelo continuo.

pisat(T>
K=~ (4.11)
k() = P (4.12)

Em qualquer dos métodos a ser analisado, escolhem-se pseudo-componentes dis-
cretizados, de forma que as Equagoes [£.9] [4.10] e podem ser escritas para cada

um deles:

FY(I;) = K(I;)F*(I)) (4.13)
K(I) = %gj()lgg]) (4.14)
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(4.15)

4.3 Equacoes de Conservacao

A descri¢ao matematica do fendmeno fisico da vaporizagao/condensacao de uma
mistura continua em um dado escoamento parte da escolha de um modelo para re-
presentar a matéria multicomponente em questao. O modelo continuo é adotado
neste trabalho, ou seja, a matéria é continuamente distribuida no espaco. Assim,
toda a descricao matematica é baseada na mecanica do continuo para uma mistura
multicomponente, onde a particula material da mistura multicomponente ¢é definida
pelo conjunto das particulas materiais de cada componente. A mistura multicom-
ponente é entao definida por um somatoério das contribuigoes de cada componente
(SLATTERY], 1981)). Desta forma, é possivel definir a massa especifica da mistura
segundo uma estratégia de modelagem discreta para uma caracterizacao completa

da mistura multicomponente, conforme a Equagao [4.16]

p= Z pi (4.16)

Em contra-partida, existe a estratégia de modelagem continua para a caracteri-
zagdo da mistura. A estratégia de modelagem continua segue a partir da definicao da
mistura multicomponente por um tinico componente continuo, caracterizado através
de uma fungao distribuicdo de massa especifica f(x,t,I). Desta forma, a proprie-
dade do componente continuo é definida através da integragao da funcao distribuigao

em seu dominio.
e = /f(x,t,f)dl (4.17)

Quando é possivel caracterizar por completo apenas alguns componentes de mis-
tura, a sua descri¢cao matematica pode incluir os dois aspectos: discreto e continuo.
Assim, uma caracterizagdo semi-continua é adotada quando apenas alguns compo-
nentes da mistura sao identificaveis, enquanto os outros componentes sao tratados
como um ou mais componentes continuos. A Equagao descreve uma mistura

semi-continua com Ny componentes discretos e /N, componentes continuos.

Nd Nc
=S pi+Y / fi(x,t, )dI (4.18)
i=1 i=1
A funcao distribuicao de massa especifica que caracteriza o componente continuo

pode ser tanto uma distribuicao discreta quanto uma distribuicao continua, depen-

dendo dos dados iniciais da caracterizacao da mistura. Assim, a fun¢ao distribuicao
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de massa especifica pode ser continua como, por exemplo, uma func¢ao distribuicao
Gama dada pela Equacao ou discreta, sendo dada por um somatério de fungoes
de delta de Dirac, como a Equagao [4.20}

(D) = fseap(=1) (419)
(1) =3 oI~ 1) (4.20)

Caso os componentes continuos sejam representados por pseudo-componentes
discretizados a Equagao fica conforme a Equagao [4.21]

Ne Npi

Ny
i=1 i=1j=1

Conforme mencionado, o problema fisico estudado no presente trabalho considera
apenas o escoamento da fase vapor e que o processo de vaporizagao/condensagao
da mistura continua ocorre no contorno a uma dada temperatura fixa, podendo-
se assumir que a temperatura é uniforme em todo dominio. Assim, é necessaria
apenas a aplicacao da equacao de conservacao de quantidade de movimento para
a fase vapor e a equagdo da energia nao sera resolvida, em funcdo da auséncia
de gradiente de temperatura. Partindo da validade da hipdtese do continuo e da
escolha de um método de caracterizacao para definir a massa especifica da mistura
multicomponente, é possivel aplicar os principios de conservagao de massa e da
quantidade de movimento para o problema em questéo, tal qual as Equagoes [£.22] e
respectivamente.

dp
— . = 4.22
5 TV (v) =0 (4.22)
ov
p§+pv~Vv:—Vp+V-S+pf (4.23)

A préxima etapa na descricao matematica do problema é a deducao das equacoes
de conservacao de massa por componente para cada estratégia de caracterizagao da
mistura multicomponente e a definicdo das relagoes constitutivas. Para todos os
casos avaliados no presente trabalho sera adotada a hipotese de fluido Newtoniano

e o modelo de transferéncia de massa para o fluxo difusivo serd o modelo de Fick.

S — </<: - gﬂ) (V-v)I+2uD (4.24)
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ov

pa—kpv-VV: — Vp+uViv

2
+ V- |:VV+VVT—3<V-V)I}

+ Vk(V-V)—i—(kﬁLil)),u)V(V-v)
+ of (4.25)

O modelo de Fick nao é o mais indicado para processos de transferéncia de massa
envolvendo misturas multicomponentes pois nao prevé efeitos como o de difusao re-
versa, difusdo osmotica e barreira de difusao (BIRD)| 2002). Problemas de misturas
multicomponentes devem ser descritos através das equagoes de Maxwell-Stefan. No
entanto, o presente trabalho adota o modelo de Fick por considerar esta uma etapa
inicial de teste da metodologia. Assim, a hipotese do modelo de Fick para a trans-
feréncia de massa limita o problema fisico estudado a casos de baixa concentragao

do componente continuo na fase vapor (limite de baixas taxas).
Ji = —pDin VY, (4.26)

A equagao de conservagao de massa por componente em uma mistura multicom-
ponente para um problema sem reagao quimica é descrita pela Equacgao cuja
dedugdo é detalhada no Apéndice [B]

Ipi
ot

+ V- (piv) =V A Din [Vpi — piV (Inp)]} (4.27)

Na modelagem continua, a mistura multicomponente é composta por infinitos
componentes nao identificaveis. Desta forma, o conceito de massa especifica de um
componente i na mistura continua pode ser definido como um intervalo infinitesimal

dI; da funcao distribuicao de massa especifica do componente continuo.
dpe, = F(I)dI, (4.28)

Assim, a equacao de conservacao de massa de cada componente para um compo-
nente continuo pode ser descrita pela Equacao onde as dependéncias da funcao
distribuicao sao omitidas por uma questao de simplificacdo na notacao.

of

SV (V) =V {Du(1) [V = IV (inp)]} (4.29)

J&4 em uma estratégia de modelagem semi-continua, a conservagdo de massa por

componente ¢ composta pela Equagao para os componentes discretos e pela
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Equacao para o componente continuo.

4.3.1 DQMOM

A equacao de conservacao de massa para uma estratégia de caracterizagao con-
tinua da mistura multicomponente, conforme descrita pela Equacao [4.29] é uma
equacao diferencial parcial de uma funcao distribuicdo. O modelo adotado no pre-
sente trabalho para a solucao desta equacao é a aplicacao do método DQMOM. No
DQMOM, a funcao distribuigao é aproximada por uma discretizagao obtida a partir
da regra de quadratura Gauss-Gordon, ou seja, a mistura continua é recaracterizada
através do método adaptativo com base na regra de quadratura étima. Assim, os
pesos da quadratura correspondem as massas especificas p; dos pseudo-componentes

discretizados caracterizados pela propriedade de abscissa I;.

Np
fot, 1) = pi(x,t)op [I = Li(x,t)] (4.30)

i=1
O método DQMOM consiste na formulagao do problema de forma que a conser-
vacao das variaveis da aproximacgao da quadratura sao acompanhadas diretamente,
ao invés de acompanhar a conservacao dos momentos da funcao distribuicdo. A
formulacdo matematica do DQMOM parte da substituicao da aproximagao da fun-
¢ao distribuicdo de massa especifica, conforme a Equacao na conservagao de
massa descrita pela Equacao [4.29] No presente trabalho, o coeficiente de difusao da
mistura continua é considerado uma func¢ao apenas da variavel de caracterizacao da

mistura I, desta forma, a dependéncia espacial é desprezada.

0D, (I)

G =0 (4.31)

Assim, chega-se a:

Opi 0 (pive) > pi |
25]3[ Il@t ), Dm([)axg_

N ’ 8] 6] 82 @pz 8[1_
=X (1= 1) |Gt Sl = Dl - 200 (D g O
N 7 aI’L a-[l ]

~3 (1) [DulDi g g

N O?lnp dp; Olnp |

— ;5[) (I—-1) [Dm(])piax% + Dy ( )axk Era

N ol; dlnp
I — 1) |Dy(I)p; 4.32
30 (1 1) [DulDg G| 432
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As equacgoes de transporte de massa para um modelo continuo de caracteriza-
cao ¢ derivada a partir da Equacao , onde as funcoes 0y, (I — 1) e 6, (I — I;)
sao, respectivamente, a primeira e a segunda derivadas da funcao delta de Dirac
dp (I — I;). Na modelagem do DQMOM ¢ definida a variavel abscissa ponderada 7;
conforme a Equacao [4.33. Esta defini¢ao é substituida na Equacao que pode

ser manipulada para ser escrita conforme a Equagao [4.34]

n = pil; (4.33)

i O(nivk) 9, dpi . O(pivg) d%p;
— DI .y — D, (I
{at T og, Pl — L m(d)

N
A T e

Esta expressao é o ponto de partida para derivar as equagoes de transporte de
peso e abscissa ponderada. A Equacao [4.35] é a equacao de transporte de peso do
método DQMOM que, aplicado ao problema de conservagao de massa de misturas
continuas, corresponde a equacao de conservacao da massa especifica do pseudo-
componente ¢ onde (; é o seu respectivo termo fonte. A Equagao 4.36| é a equagao
de transporte de abscissa ponderada que, para o problema fisico estudado, nao
estd necessariamente associada a conservacao de uma grandeza fisica e k; é o seu

respectivo termo fonte.

dpi  O(pivy) & p;

— D, (I = ( 4.
ot ¥ om, ~ PmUigy = (4:35)
on; | O(nivg) O’ o
o gm DG = (4.36)

Em seguida, estas equacoes sao utilizadas para determinar os termos fontes atra-
vés do método dos momentos. Definindo o operador de momento conforme a Equa-

¢ao [£.37 e operando na Equagao [£.34) é obtido o sistema formado pela Equagao
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4.38] que consiste na modelagem matematica do problema através do DQMOM. Os
detalhes da dedugao das equagoes do DQMOM estao descritos no Apéndice [C]

/ - dr (4.37)

N N
—k)ZIfCiJr’fZ]f_l”“i =

N dI, OI, dI, OI,
I"2D,( 2 IF'D (I

2( L™ axk> - kZ( P, 8xk>

N 821 dp; OI; " ol; oI,

Jk D, (I)== D, (I,)p;— —

82171,0 dp; Olnp / ol; dlnp

N IF ) pi——=—se 4+ Dy (1) = D (1) pi=—

Z ( axi + ( )8xk oxy, + D(L:)p oz, Oxp

0I; dlnp

—k;zf’f "D (L) pi T (4.38)

Os valores dos termos fontes ¢ e k sdo obtidos a partir da solugdo numérica do
sistema linear formado pela Equacao[£.38 Em seguida, as equagdes de transporte de
peso e abscissa ponderadas podem ser resolvidas. E possivel verificar que a solucio
do problema através do DQMOM também possui carater adaptativo, uma vez que os
valores dos pesos e abscissas sao alterados a medida os termos fontes ( e k retornam

valores diferentes de zero.
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Capitulo 5
Procedimento Numérico

Neste capitulo sao abordados os métodos numéricos utilizados na solucao do
equacionamento matematico proposto pelos modelos descritos no capitulo anterior.
Além disso, sdo discutidos os principais aspectos associados a implementagao compu-
tacional da caracterizagao adaptativa da mistura continua, a condi¢ao de equilibrio

e a solucao das equacgoes de transporte.

5.1 Calculo do Equilibrio Termodinamico

O célculo do equilibrio liquido-vapor foi implementado em linguagem C++. O
primeiro objetivo nesta etapa é, dada uma caracterizagao multicomponente discreta
completa da fase liquida, a composicao da fase vapor em equilibrio é calculada
através do modelo de equilibrio de fases ideal, com base na respectiva correlacao para
calculo de pressao de saturagdo dos componentes individuais. O segundo objetivo é
o calculo da recaracterizagao 6tima da fase vapor a partir dos dados da composicao
da fase vapor calculada para a mistura completa.

Desta forma, a recaracterizagao 6tima do componente continuo da fase vapor é
determinada a partir dos valores dos momentos da distribuicao discreta obtida pelo
calculo de equilibrio da caracterizagdo multicomponente completa. As varidveis
utilizadas no célculo dos momentos sao normalizadas pois é computacionalmente
conveniente que os valores dos momentos da distribuicao nao sejam elevados, a
fim de evitar erros de truncamento. O Algoritmo [1| descreve todo o procedimento

para o calculo do equilibrio liquido-vapor e recaracterizacao adaptativa da mistura.
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Algoritmo 1: Célculo do Equilibrio Termodinamico

1. Leitura da condigao inicial de temperatura e pressao;

2. Leitura dos dados da caracterizagao discreta original da mistura

multicomponente: N e (z;,I;), onde i = 1,.., N;

3. Célculo da composicao da fase vapor em equilibrio com a mistura

multicomponente: y; = K;x;, onde i = 1,.., N;

4. Célculo da massa especifica dos componentes da fase vapor considerando a

yiPM

equacao de estado de gas ideal: p; = T i, ondei=1,.., N

5. Normalizacao da massa especifica dos componentes para calculo dos

momentos da distribuicao: p; = [J)Vl ,ondet=1,... N

6. Transformagao da variavel de caracterizagdo dos componentes para calculo

— I;
dos momentos da distribuicao: I; = — T
N

R

,ondei=1,.., N,
7. Leitura do nimero de pseudo-componentes (ou pontos da quadratura) N;

NP
8. Calculo dos momentos normalizados: Ay = Zﬁfik, onde k =0,..,2N, — 1;

2

9. Entrada dos dados dos momentos da distribuicao e do niimero de
pseudo-componentes na rotina do algoritmo PDA, conforme descrita no
Apéndice [A] para recaracterizagdo da mistura através do célculo dos pesos w;

e das abscissas I,, da quadratura de Gauss-Gordon, onde i = 1,.., N;

N
10. Calculo da massa especifica dos pseudo-componentes: p,, = w; (Z pi>;

11. Calculo da variavel de caracterizacao dos pseudo-componentes:

— (32N
L, = I, (4]\7);

12. Fim do célculo com um arquivo de saida contendo (py,, I,,), onde i = 1,.., N,,.
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5.2 Solucao das Equacoes de Conservacgao

5.2.1 OpenFOAM

O OpenFOAM ¢ um conjunto de bibliotecas desenvolvidas em C++ para opera-
¢ao e manipulagao de campos tensoriais (Field Operation and Manipulation). Este
conjunto de bibliotecas é utilizado para criar uma série de aplicativos voltados para
solugao de problemas de fluidodindmica computacional. Os aplicativos do Open-
FOAM podem ser classificados em duas grandes categorias: os solvers e os utilitarios.
Os solvers sao os aplicativos desenvolvidos para resolver um problema especifico da
mecanica do continuo, como por exemplo a solu¢ao de um escoamento compressivel.
Os utilitarios sao aplicativos desenvolvidos para manipular dados, como por exem-
plo o célculo da magnitude de um campo de velocidade. O objetivo deste capitulo é
descrever como este conjunto de bibliotecas foi utilizado para desenvolver aplicativos
especificos para a solugao do problema de vaporizagao/condensagdo de uma mistura
continua.

O conceito geral das bibliotecas do OpenFOAM consiste em aproximar a lin-
guagem da programacao computacional a linguagem da modelagem matematica.
No OpenFOAM, as equacoes diferenciais sao representadas através de uma estru-
tura de codigo que se assemelha a descricado matematica utilizada na modelagem do
problema fisico. Desta forma, é possivel fazer uma correspondéncia entre a imple-
mentacao e a equacao original. Este conceito é alcangado através da programacao
orientada a objetos e da técnica de sobrecarregamento de operadores utilizada nas
bibliotecas do OpenFOAM. Classes e templates sao utilizados de forma que os con-
ceitos abstratos associados a modelagem matematica, tais como variaveis de campo,
unidades e métodos de discretizagao, possam ser transcritos em uma linguagem com-
putacional semelhante a notagdo matematica usual (FAVERO) 2009; [SILVA, [2008).

Outra grande vantagem associada ao OpenFOAM ¢ a sua praticidade para apli-
cagoes CFD. Diversos recursos estao disponiveis nesta ferramenta, tais como: fer-
ramentas de pré e pods-processamento, computacao paralela, malhas méveis e os
principais modelos fisicos ja implementados. Além disso, é distribuido gratuita-
mente junto com o codigo fonte permitindo grande flexibilidade no desenvolvimento
de novos modelos.

No OpenFOAM, as variaveis do problema sao definidas através de um objeto
especifico, que caracteriza o conceito matematico implicito em cada tipo de variavel.
A propriedade do fluido, como por exemplo a viscosidade cinematica, consiste em
uma grandeza escalar cuja unidade é m?/s assim, o objeto dimensionedScalar é
utilizado para definir esta varidvel, conforme descrito no Cédigo 5.1} O OpenFOAM
adota um padrao de unidades para as dimensoes das grandezas, conforme descrito

na Tabela [5.I] Os nimeros entre colchetes na definicdo das dimensoes da varidvel
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representa o expoente de cada grandeza e, a ordem dos nimeros equivale a ordem
das grandezas da Tabela

Variaveis como a pressao e a velocidade, por exemplo, sao variaveis de campo,
e dependem de uma informagao associada a cada ponto do espaco. Desta forma, a
pressao é definida como volScalarField por ser tratar de uma grandeza escalar e,
o campo de velocidade é definido como um volVectorField, por se tratar de uma
grandeza vetorial. O Codigo demonstra como ¢ feita a declaragao de variaveis de
campo no OpenFOAM, porém, recomenda-se a leitura dos manuais das bibliotecas

do OpenFOAM para maiores detalhes (User’s Guide & Programmer’s Guide).

Tabela 5.1: Base de unidades do OpenFOAM.

N° Propriedade Unidade  Simbolo

1 Massa quilograma kg

2 Comprimento metro m

3 Tempo segundo S

4 Temperatura Kelvin K

5 Quantidade de moléculas moles mol

6 Corrente amper A

7 Luminosidade cadela cd

5.2.2 FEtapas da Solugao

O desenvolvimento dos aplicativos para solucao das equagoes de transporte que
governam o problema fisico estudado foi divido em duas etapas. A primeira etapa
foi o desenvolvimento de um solver para a solucao das equagoes de transporte de
massa multicomponente classica. A segunda etapa foi o desenvolvimento de um
solver para a solucao das equacoes de transporte do modelo DQMOM. A solucao
do escoamento da fase vapor foi obtida a partir de um solver ji implementado na
biblioteca do OpenFOAM.

A hipoétese simplificadora de baixas taxas de transferéncia de massa permite
desprezar o efeito do transporte de massa no escoamento. Desta forma, o calculo
da solugao do escoamento da fase vapor é realizado separadamente do calculo do
transporte de massa dos componentes, ou seja, a solugdo do escoamento da fase
vapor nao é acoplada a solucao do transporte de massa e a massa especifica da
mistura é considerada constante (fluido incompressivel). Além disso, os casos sao

avaliados apenas dentro dos limites do regime de escoamento laminar.
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5.2.3 Conservacao de Quantidade de Movimento

O solver utilizado para calcular o perfil de velocidade do escoamento da fase va-
por foi o icoFoam. Este aplicativo foi desenvolvido para escoamento incompressivel,
laminar e transiente de um fluido newtoniano, adotando o algoritmo PISO para o

acoplamento pressao-velocidade.

Codigo 5.1: Definigoes das varidveis no OpenFOAM

dimensionedScalar nu nu [0 2 =1 0 0 0 0] 2.87784e—05;
volVectorField U
(
IOobject
(
ngn,
runTime.timeName (),
mesh,
IOobject::MUST_READ,
IOobject::AUTO_WRITE
),
mesh
)i
volScalarField p
(
IOobject
(
"o,
runTime.timeName (),
mesh,
IOobject::MUST_READ,
IOobject::AUTO_WRITE

A modelagem matematica das equagoes que governam um escoamento incom-
pressivel sao descritas pelas Equacoes e[5.3 onde v é a viscosidade cinemética.
A solugao da equagao de conservagao de quantidade de movimento é implementada
no OpenFOAM conforme descrito no Cédigo [5.2} Nas linhas 3, 4 e 5 do Codigo
é possivel identificar os elementos da Equagao Diferencial [5.3] onde ¢ é o fluxo de

volume nas faces dos volumes de controle (surfaceScalarField), sendo pois:
o= [ v-ndS (5.1)
Sv

O método numérico de solugao adotado é a discretizacao através do método de vo-
lumes finitos (fvm) (JASAK] 1996). O termo da derivada temporal é implementado
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pelo operador ddt, o transporte convectivo pelo célculo do divergente pelo operador
div usando o fluxo ¢ e o transporte difusivo pelo operador laplaciano laplacian.
Os esquemas de interpolacao para cada um destes casos pode ser escolhido na etapa

de pré-processamento de cada caso, independente do método de implementacao.

V-v=0 (5.2)

ov
e +V-(vv)=V-(¥Vv)=-Vp (5.3)

Cédigo 5.2: Trecho do cédigo icoFoam que descreve a solucao da Equagao 5.3

fvVectorMatrix UEgn
(
fvm: :ddt (U)
+ fvm::div (phi, U)
— fvm::laplacian(nu, U)
)
solve (UEgn == —fvc::grad(p));

5.2.4 Conservacao de Massa - Modelo Discreto Classico

Foi desenvolvido um aplicativo para a solucao das equagoes de transporte de
massa multicomponente. Estas equacoes consistem no transporte de uma grandeza
escalar. Assim, o solver scalarTransportFoam foi utilizado como referéncia e o
solver desenvolvido foi denominado multiScalarFoam.

A massa especifica de cada componente é uma varidvel de campo escalar cuja
unidade é kg/m?>. O recurso de implementacio utilizado para declarar um conjunto
de variaveis com as mesmas caracteristicas foi o PtrList<>, conforme mostra o
Cédigo p.3

A consideragao do escoamento incompressivel simplifica a equacao de conserva-
¢ao de massa multicomponente, conforme a Equacao [5.4] que foi implementada no
OpenFOAM, conforme o trecho descrito no Cédigo [5.4}

Ipi
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Codigo 5.3: Declaracao do campo de massa especifica de cada componente no

multiScalarFoam

PtrList<volScalarField> rho_c(nc);
for (label i=0; i< nc; i++)
{
word fieldName = "rho c¢" + Foam::name (i+1);
rho_c.set
(
i, new volScalarField
(
IOobject
(
fieldName,
runTime.timeName (),
mesh,
IOobject: :MUST_READ,
IOobject: :AUTO_WRITE

Cédigo 5.4: Solucao da equagao de transporte de massa no multiScalarFoam

forAll (rho_c, i)
{
solve
(
fvm: :ddt (rho_c[1])
+ fvm::div (phi, rho_c[i])
— fvm::laplacian(Dc[i], rho_c[i])
) i

rho_m += rho_c[i];

5.2.5 Conservagao de Massa - DQMOM

As equagbes de conservacao de massa através da modelagem DQMOM foram
implementadas no solver DgmomFoam em duas etapas: calculo do termo fonte através
da solucgao do sistema linear e solucao das equacoes de conservacao de peso e abscissa
ponderada. O solver DgmomFoam foi desenvolvido com base no solver PbeFoam, onde
SILVA| (2008) implementou o modelo DQMOM para solugao de equagoes de balango

populacional.
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Considerando a aproximacao para escoamento incompressivel na Equagao 4.38],

a equacao do modelo DQMOM pode ser escrita conforme a Equacao

N N
— k)ZIfQ +kY IR =
N
Z |:]k: 2D

=1

L)piV; - v1}+2k2[1’f "D, (I)piVI; - V1]

+ 31 DL (1)pi V2 + 2D, (I)V pi - VI + Dy (I)piV 1 - VI

k=0,.,2N, -1 (5.5)
A Equagao [.5] forma o sistema linear do DQMOM, que é esquematizado con-

forme o produto matricial da Equagao 5.6}

Aa =S (5.6)

A matriz A possui 2N, linhas e 2N, colunas e ¢ formada por duas matrizes
menores A; e A, cada uma com 2N, linhas e N, colunas. Os elementos das
matrizes A; e A, sdo formadas pelos elementos que multiplicam os termos (; e k;
da Equagao [5.5, que formam o vetor a.. A matriz S é um vetor com 2N, linhas e é

formado pelos elementos do lado esquerdo da Equacgao [5.5]

A= [Al | 2} (2N, x2N,) (5.7)
_ 1 ]
0 0
A= (1 —:k)lk (1- }f>fz’“vp )
2(1— N;;)IWP ' 2(1 - N;?)Iifgp_l_ (2Np X Np)
_ O O ]
1 1
N ) N (5.9)
2(1 — N;,)IfN"_2 2(1 - N;)IJZ)VJZP_Q_ (2Npx N,)

37




G

Gi

(N, |
a = (5.10)

R1

Ri

K
LU ] ] 2N, x1)

O objetivo da solucdo do sistema linear é calcular o termo «, cujo resultado

corresponde ao termo fonte das equacgoes de transporte de peso e abscissa ponderada.

a=A""'S (5.11)

A matriz do DQMOM deve ser calculada para cada volume da malha. Assim, os
elementos da matriz constituem uma lista de variaveis escalares de campo, declara-
das através do objeto PtrList<volScalarField>. A declaracdo de uma matriz no
OpenFOAM ¢ feita através do objeto simpleMatrix. O Cddigo ¢ um trecho da

implementagdao no OpenFOAM onde estas variaveis sao declaradas.
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Codigo 5.5: Trecho da declaragdo da matriz no DgmomFoam

const label nmom = 2xNpseudo;
simpleMatrix<scalar> DQM (nmom) ;
PtrList<volScalarField> zeta (Npseudo);
PtrList<volScalarField> kappa (Npseudo) ;
for (label i=0; 1 < Npseudo; i++)
{
word fieldName = "zeta" + Foam::name (i+1);
zeta.set
(i, new volScalarField
(
IOobject
(
fieldName,
runTime.timeName (),
mesh,
IOobject: :NO_READ,
IOobject::AUTO_WRITE
),
mesh,

rho_p[i].dimensions () /dimTime

)

zeta[i].internalField() = 0;

zeta[i] .boundaryField() = 0;

fieldName = "kappa" + Foam::name (i+1);
kappa.set

(i, new volScalarField
(

IOobject

(
fieldName,
runTime.timeName (),
mesh,
IOobject: :NO_READ,
IOobject::AUTO_WRITE

),

mesh,

eta[i] .dimensions () /dimTime

)i
kappal[i].internalField() = 0;

Il
o
~.

kappali] .boundaryField()

Os elementos da matriz S devem ser calculados através dos gradientes dos pesos,

a massa especifica p,, de cada pseudo-componente, e das abscissas I, a variavel de

39



10

11

12

10

11

12

13

14

15

16

distribuicao. Além disso, as difusividades dos pseudo-componentes sao calculados
através de um modelo de poténcia, conforme a Equacao [5.12], conforme descrito no
Apéndice [D] O Cédigo [5.6] é a implementacao dos calculos das difusividades e dos
gradientes das propriedades.

D, = A(L,)" (5.12)

Codigo 5.6: Trecho do DgmomFoam para célculo das difusividades e dos gradientes

das propriedades.

for(label i=0; i < Npseudo; i++)

{
Dp[i] = Axpow(I[i], Db);
dDp[i] = Axb*pow(I[i], b—-1);
ddDp[i] = Axb* (b—1)xpow(I[i], b—2);

gradI_gradI[i] = ( fvc::grad(I[i]) & fvc::grad(I[i]) );
gradRho_gradI[i] = ( fvc::grad(rho_p[i]) & fvc::grad(I[i]) );
lapla_etal[i] = fvc::laplacian(etali]);

lapla_rho[i] = fvc::laplacian(rho_pl[il);

lapla_I[i] = fvc::laplacian(I[il]);

O calculo dos elementos da matriz do DQMOM, A e S foram implementados
conforme o resumo descrito no Cédigo[5.7]e a solugao do sistema linear para o calculo
da matriz a;, foi realizada conforme a func¢ao padrao para solucao de sistemas linear

implementado no OpenFOAM.

Codigo 5.7: Trecho resumido do DgmomFoam para calculo dos elementos da matriz
do DQMOM.

for (label k=0; k < nmom; k++)

{

for (label i=0; i < Npseudo; i++)
{
DOM[k] [1i] = (1—=k)*pow (I[1i],Xk);

DOM[k] [1i+Npseudo] = k*pow(I[i],k—1);

DQOM.source () [k] +=
kx (k=1)*pow (I[i], k— 2)*Dp[1]*rho _plil*(gradI_gradI[i])
+ scalar (2) xkxpow (I[i], * (dDp[i]l*rho_p[i]l*gradI_gradI[i])
+ pow (I[i],k)+dDp[i]*rho p[ i]x(lapla_I[i])
+ scalar(2)xpow (I[i],k)*dDp[i]* (gradRho_gradI[i])
+ pow(I[i],k)*ddDp[i]l*rho_pl[il* (gradIl_gradI[il]);

}
DQOM.LUsolve () ;

40



10

11

12

Em seguida, os valores obtidos a partir da solu¢ao do sistema linear formado sao
atribuidos aos elementos que compdem o termo fonte das equagoes de conservagao

de peso e abscissa ponderada, conforme o Codigo 5.8

Cédigo 5.8: Trecho resumido do DgmomFoam onde a solugao do sistema linear do
DQMOM ¢ atribuido ao termo fonte.
for(label i=0; i < Npseudo; i++)

{

zeta[1i]

DQOM.source () [1];

kappali] = DQM.source () [1+Npseudo];

A implementacao da solucao das equagodes de conservagao de peso, conforme a
Equacao [5.13] é descrita no Cddigo e foi realizada de forma similar ao solver

multiScalarFoam
pi

% V- (piv) = Do(I)V?p; = ¢ (5.13)

Codigo 5.9: Trecho do solver DgmomFoam para calculo das equagdes de conservagao

dos pesos.

forAll (rho_p, 1)
{
solve
(
fvm: :ddt (rho_p[il)
+ fvm::div (phi, rho_p[i])
— Dpli]+xfvm::laplacian(rho_p[i])

zetal[i]
)i
rho_m += rho_pl[il];

De forma semelhante, a implementacao da solucao das equagoes de conservacao
de abscissa ponderada, conforme a Equagao [5.14] é descrita no Cédigo

on;

It + V- (V) = Do (1) V21 = i (5.14)

Apébs a solugao da equagao de transporte de abscissa ponderada, o novo valor
da varidvel de distribui¢ao, ou seja, o novo valor da abscissa I,,, deve ser calculado.
A definicao de abscissa ponderada diz que I,, = 1;/p,,, no entanto, como exite a

possibilidade de o dominio néo estar preenchido (p,, = 0) ou para valores de p,,
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muito préximos de zero, adota-se o cdlculo da abscissa conforme a Equagao [5.15}

Cnit tol (I;)

. 5.15
pi pp, + tol ( )

onde I, ¢ o valor inicial da abscissa e tol ¢ a tolerancia adotada. Desta forma,
para os casos onde o peso e abscissa ponderada sao iguais a zero, ou possuem valores
muito baixos I,, = I,.. O valor da tolerancia adotada para todos os casos foi igual
al0x107°.

Codigo 5.10: Trecho do solver DgmomFoam para calculo das equagoes de conservagao

dos abscissa ponderada.

forAll (eta, 1i)
{
solve
(
fvm: :ddt (etali])
+ fvm::div (phi,etalil])
— Dpl[i]xfvm::laplacian(etal[i])

kappa[i]
)i
I[i] = (etal[i] + tol*I_inicial[i])/(rho_pl[i] + tol);

Na abordagem semi-continua, a solu¢ao das equagoes de conservagao de massa
para os componentes discretos foram implementadas de forma idéntica a descrita no

solver multiScalarFoam.
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Capitulo 6
Resultados e Discussoes

Neste capitulo sao apresentados os resultados para casos de vaporizagao e con-
densagao de uma mistura continua utilizando o desenvolvimento da metodologia de
recaracterizacao adaptativa e o DQMOM. Os casos avaliados foram divididos em
duas etapas: um caso envolvendo apenas a vaporizacao dos componentes da fase
liquida e um caso com condensagao e vaporizacao simultaneos.

A validacao inicial da metodologia foi determinada através da solugdao para um
caso de escoamento envolvendo a vaporizagao de uma mistura multicomponente.
Este problema foi resolvido usando a metodologia de recaracterizagao adaptativa
e 0 DQMOM e os resultados foram comparados com a solu¢ao encontrada através
da modelagem multicomponente classica. Apos esta validagao, um caso envolvendo
os efeitos da vaporizacao e condensagao simultaneas no escoamento foi resolvido
apenas pelo método adaptativo/DQMOM, com objetivo de ilustrar outra aplicacao
da metodologia proposta.

A geometria adotada é a mesma para todos os casos avaliados e consiste em um
canal bidimensional de segdo retangular, conforme a Figura [6.1 O plano inferior
do canal é composto por uma regiao de entrada formada por uma parede e, em
seguida, por um meio poroso contendo a fase liquida. A interface liquido-vapor nao
foi disposta imediatamente na entrada do canal para evitar o efeito da difusao a
montante. Assim, os primeiros centimetros de entrada do canal representam uma
interface solido-vapor e a interface liquido-vapor constituti o restante do compri-
mento do canal. Foi adotado um plano de simetria no centro do canal e a simulagao
fluidodinamica foi realizada apenas para a metade inferior do canal. As seguintes
regides para especificacao das condigoes de contorno das variaveis podem ser iden-
tificadas: entrada, saida, parede e interface liquido-vapor. O perfil de velocidade do
escoamento é o mesmo para todos os casos avaliados, bem como suas respectivas
condigoes de contorno, implementadas conforme a descrigdo na Tabela [6.1]

A viscosidade e a massa especifica da fase vapor foram consideradas constantes

e iguais aos do nitrogénio puro nas condigoes do escoamento. A temperatura é
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Figura 6.1: Geometria.

Tabela 6.1: Condigoes de Contorno para a velocidade em m/s.

U
Entrada (0,1;0;0)
Saida n-vu=>0

Parede (0;0;0)
Interface liquido-vapor (0;0;0)

uniforme em todo o dominio e igual a 422, 95 K, a pressao na saida ¢ igual a 1,0 bar
e a viscosidade cinemadtica da fase vapor é igual a 2,878 x 10°m?/s.

As dimensoes do canal foram determinadas com o objetivo de avaliar a camada
limite massica formada com a vaporizacdo dos componentes da fase liquida. Uma
estimativa da espessura da camada limite méassica foi realizada para avaliar as di-
mensoes do canal, usando a analogia da solucdo de camada limite térmica para um
canal de secao retangular (KAYS e CRAWFORD, [1980). Nesta solu¢ao o desenvol-
vimento da camada limite massica ¢ descrita pela varidvel 7, que é o comprimento
adimensional baseado no didmetro hidraulico, Dy, conforme a Equagao [6.1] Para
um canal de se¢do reta, Dy, é calculado conforme a Equagdo[6.2] para um canal onde
a profundidade, w’, é muito maior que a sua espessura [,

. _2(5)

¥ T TReSc (6.1)

4(4area da segdo plana) 4w'l, ,
o= - = 20, >>1, (62
"~ (perfmetro molhado) 2 (w' +1,) para w (6.2)

Para o problema em questdo, ™ ~ 0, 05 e fornece o comprimento de penetracao

maéssico, sendo dado por:
x* =0,05.Rep, .Sc.Dy, (6.3)

onde,
2l,v

ReDh = (64)
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Sc = (6.5)

v
D

O valor da difusividade do componente mais pesado é 6,356 x 107°m?/s e o
valor do componente mais leve é 1,444 x 10~°m?/s. Adotado um canal com [, =
1 x 10™%m de altura, o comprimento de desenvolvimento méssico é igual a 0, 139m
e 0,315m para o componente mais leve e mais pesado, respectivamente. O valor
do comprimento do canal adotado foi de 0,05m, suficiente para observar o inicio
da formacao da camada limite dos compostos presentes na mistura. O ntmero de
Reynolds para este escoamento é igual a aproximadamente 70, ou seja, dentro do
regime de escoamento laminar.

Foram adotadas quatro malhas diferentes para realizar a convergéncia do resul-
tado da simulagao. As malhas foram geradas com volumes hexaédricos e foi adotada
uma estratégia de refino préximo ao plano da interface liquido-vapor. O refinamento
foi realizado apenas na dire¢ao do eixo y e préximo ao plano inferior do canal. A
funcao de refino utilizada consiste em uma expansao uniforme de razao 10, imple-
mentada através da fungdo simpleGrading (1 10 1) do OpenFOAM. As malhas
construidas bem como os detalhes como nimero de volume estao expostos na Ta-
bela[6.2] Todos os casos foram simulados até atingir o regime estacionario, com uma
convergéncia de 1,0 x 10™° no valor absoluto da diferenca das variaveis ao longo do
passo de tempo. Foi adotada uma tolerdncia nos residuos de 1,0 x 107° para a

solucao dos sistemas lineares envolvendo as equagoes de transportes.

Tabela 6.2: Caracteristicas das malhas selecionadas para avaliar a convergéncia de
malha.

Malha  N° de volumes

Malha A 110
Malha B 440
Malha C 1.760
Malha D 7.040

A solucao para o perfil de velocidade foi obtida através do solver icoFoam para
as quatro malhas propostas. O tempo computacional para a solucao do perfil de
escoamento de cada malha esta disposto na Tabela[6.3] A Figural6.2]é um grafico de
contorno para a magnitude da velocidade usando a malha D onde as linhas indicam
as posicoes usadas na avaliacdo da convergéncia em malha. A Figura mostra
a convergéncia da componente axial da velocidade no centro do canal enquanto a
Figura mostra a convergéncia no final do canal. E possivel observar pela Figura
que o perfil de velocidade encontrado estd coerente com a solucao do perfil
parabdlico para um escoamento laminar. Quanto a convergéncia de malha, a partir

das Figuras[6.3)e[6.4], é possivel observar que, apesar de se observar a convergéncia da
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malha B no final do canal, no centro do canal esta malha ainda nao esta convergida.

Portanto, a malha C ¢é a malha convergida.

Tabela 6.3: Tempo computacional da solugdo do perfil de velocidade utilizando o
solver icoFoam para 2 segundos de simulacao.

N de volumes Tempo de CPU
Malha A 110 37 s
Malha B 440 57 s
Malha C 1.760 144 s
Malha D 7.040 927 s

1 processador do tipo Intel®Core™2 Quad CPU Q6600 2.40GHz

. Magnitude da velocidade (m/s)
w 0 0.0375 0.075 0.1125 0.15

Figura 6.2: Gréfico de contorno para a magnitude da velocidade usando a malha D.
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Figura 6.3: Gréafico de convergéncia da componente axial da velocidade (U,) no
centro do canal.
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Figura 6.4: Gréfico de convergéncia da componente axial da velocidade (U,) no final
do canal.
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6.1 Vaporizacao

A fase liquida é uma mistura multicomponente de 57 hidrocarbonetos alifaticos
cuja caracterizacao inicial discreta é representada pela Figura . Como a tem-
peratura é uniforme, a condi¢do de equilibrio liquido-vapor nao é alterada. A fase
vapor é composta por nitrogénio e pela fracdo vaporizada dos componentes da fase
liquida, para as condigoes de temperatura e pressao. A Figura é a distribui-
¢ao dos componentes vaporizados. As metodologias para o calculo da pressao de
saturagdo e difusividade dos componentes estao descritas no Apéndice [D]

A solucao da camada limite massica pelo solver multiScalarFoam considera a
modelagem da mistura através da abordagem multicomponente classica, onde as
equagoes de conservagao sao resolvidas para todos os componentes da fase vapor.
As condigoes de contorno para as varidveis do problema estdo na Tabela [6.4], onde
pi corresponde a massa especifica do componente ¢ vaporizado na mistura e py, €
a massa especifica do nitrogénio. Os sobrescritos “eq” e “x” nas variaveis indicam
o valor da variavel na condicao de equilibrio e o valor inicial da variavel, respec-
tivamente. Os graficos com os detalhes da convergéncia em malha para a massa
especifica do componente mais leve sao dados nas Figuras e e correspondem
aos valores na linha do centro da malha e no final da malha, respectivamente. E
possivel observar que a malha C corresponde a malha convergida. A Figura re-
presenta a camada limite méssica para o componente mais leve e a Figura[6.7| mostra
a camada limite méssica para o componente mais pesado, ambas para a malha C.
O tempo computacional do aplicativo multiScalarFoam para as malhas estudadas
esta descrito na Tabela [6.5]

A Figura[6.8/mostra o grafico de contorno da massa especifica da mistura no canal
usando a malha C. E possivel observar uma variacio na massa especifica da mistura
no dominio de simulacdo, evidenciando um desvio de aproximadamente 10% na
hipotese de fluido incompressivel. O valor da massa especifica da mistura na interface
liquido-vapor na condicio de equilibrio deveria ser igual a 0,867kg/m®. No entanto,
as hipoteses simplificadoras adotadas consideram o valor da massa especifica do
nitrogénio uniforme em todo dominio e igual a 0,796 + 0,001kg/m®. Desta forma,
em funcao da simplificacao adotada na equacao de conservagao de massa da mistura e
como o transporte convectivo do nitrogénio em fungao da vaporizagao do componente
continuo nao foi considerado, a massa especifica do nitrogénio é constante ao longo

do canal, contribuindo para o desvio no valor da massa especifica da mistura.
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Figura 6.5: Distribuicao discreta de fracdo molar, em fun¢do da massa molar dos
componentes. (a) fase liquida e (b) fase vapor
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Tabela 6.4: Condig¢oes de Contorno para o caso da vaporizacao usando o solver
multiScalarFoam.

Pi PNy
Entrada (0;0;0) PN,
Saida n-Vp,=0 10-Vpn,=0
Parede n-Vp,=0 0-Vpy, =0
Interface liquido-vapor o5l n-Vpn, =0
N rho cl
0 0.000276 0.000553 0.000829 0.00111
oz B s e
Figura 6.6:

Camada limite méssica para o componente mais leve (N = 1) na malha

C.

iy rho ¢57

0.0e+00 1.3e-09 2.5e-09 3.8e-09 5.le-09

Figura 6.7: Camada limite méssica para o componente mais pesado (N = 57) na
malha C.



" Massa especifica da mistura (kg/m3)
0.796 0.818 0.84 0.862

Figura 6.8: Grafico de contorno da massa especifica da mistura no canal usando a
malha C e solver multiScalarFoam.

0,0003

0.00025

0,0002

Massa Especifica

0.00015

0.,0001

Figura 6.9: Gréfico de convergéncia em malha para a massa especifica (kg/m®) do
componente mais leve no centro do canal.

J& na recaracterizagdo adaptativa, os momentos da distribuicao dos componen-
tes da fase vapor sao utilizados para calcular os pseudo-componentes que melhor
caracterizam a mistura continua. Uma propriedade da mistura é adotada como cri-
tério de comparacgao para determinar o nimero minimo de pseudo-componentes que
caracterizam a mistura continua. A propriedade escolhida foi a pressao do ponto
de bolha, na temperatura da simulagdo, da fracdo condensada de hidrocarbonetos

da fase vapor, calculada conforme a Equacao O calculo da pressao do ponto de
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Figura 6.10: Gréfico de convergéncia em malha para a massa especifica (kg/m?*) do
componente mais leve no final da canal.

Tabela 6.5: Tempo computacional do solver multiScalarFoam para 3 segundos de
simulacao.

N de volumes Tempo de CPU
Malha A 110 25 s
Malha B 440 97 s
Malha C 1.760 858 s
Malha D 7.040 8.650 s

1 processador do tipo Intel®Core™2 Quad CPU Q6600 2.40GHz

bolha para uma mistura recaracterizada por pseudo-componentes é determinado de
forma semelhante, conforme a Equagao [6.7]

N
* sa Y;
PPB:ZP’i t(TvM) N (6.6)
i=1 i=1Yi
N, y
Ppp = PP(T, My) —— (6.7)
i=1 >i=1 Yps

As condigbes de contorno para a solucdo do problema através do solver

53



DgmomFoam estao descritas na Tabela A condigdo de contorno para a massa
especifica do nitrogénio é a mesma descrita na Tabela[6.4] O valor inicial da varidvel
I, foi especificado em todo o dominio. Esta condigdo é necesséria para inicializagao

do problema pois, no instante inicial, o dominio ainda nao esta preenchido.

Tabela 6.6: Condigoes de Contorno para o caso da vaporizacao usando o solver
DgmomFoam.

i Ipi Pp;
Entrada (0;0;0) A-VI, =0 (0;0;0)
Saida n-Vn, =0 a-VI[, =0 H-Vp, =0
Parede n-vp, =0 a-VI[,=0 H-Vp, =0
Interface liquido-vapor n:? I o

O solver DgmomFoam foi utilizado na simulagao de casos usando a malha C e fo-
ram obtidos resultados para uma recaracterizacao com 2, 4 e 6 pseudo-componentes,
conforme as Tabelas [6.7] e[6.90 O tempo computacional associado a estas simu-
lagoes estao descritos na Tabela[6.10] O valor da pressdo no ponto de bolha para os
casos simulados com a metodologia DQMOM e o resultado considerando a caracte-
rizacao completa estao no grafico da Figura E possivel verificar que o resultado
para uma recaracterizagao com N, = 6 pseudo-componentes ¢ equivalente ao resul-
tado multicomponente completo, onde N = 57. A analise da Tabela mostra
que houve uma reducao de cerca de 20% do custo computacional para a simulagao
com 6 pseudo-componentes em compara¢ao com a simulacao com a caracterizagao

completa, para a malha C.

Tabela 6.7: Propriedades dos pseudo-componentes para N, = 2.

Pseudo-componentes [, Pp; Y,
1 0,6203 5,4619 x 10°2 6,30 x 102
2 1,059 3,208 x 1072 3,7x 1072

Tabela 6.8: Propriedades dos pseudo-componentes para N, = 4.

Pseudo-componentes 1, Op; Y,
0,7418 4,4360 x 1072 5,1167 x 102
0,5031  1,7413 x 1072 2,0085 x 10~?
1.039  2,2536 x 107* 2,5993 x 102

0,002388 12,3886 x 107 2,7551 x 10~*

=W N
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Tabela 6.9: Propriedades dos pseudo-componentes para N, = 6.
Pseudo-componentes [, Pp; Y,,
0,6182 2,614 x 1072 3,015 x 1072
0,4644 8,15 x 1073 9,400 x 1073
0,8213 3,34 x 1072 3,853 x 1072
1,059 1,58 x 1072 1,827 x 1072
1,322 3,067 x 107* 3,537 x 1073
1,577 9,089 x 107° 1,048 x 10™*

Tk W N~

Tabela 6.10: Tempo computacional do solver DgmomFoam na malha C para 3 segun-
dos de simulacao.
N de pseudo-componentes Tempo de CPU

2 137 s
4 307 s
6 682 s

1 processador do tipo Intel®Core™2 Quad CPU Q6600 2.40GHzd

80000 —
---- Modelo Classico N =57
o — Modelo DQMOM N =2
- \ -+« Modelo DQMOM N = 4 7
—= Modelo DQMOMN = 6
60000 —
&
[-~]
g _
[=]
[aa]
L¥)
T 40000 —
&

20000

0 0,001 0,002 0,003 0,004 0,005
¥ (m)

Figura 6.11: Pressao no ponto de bolha a 422, 95K na malha C.
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6.2 Vaporizagao/Condensagao

A composicao da fase liquida para o caso de vaporizacao e condensacao simul-
taneas é a mesma composicao adotada no caso anterior e a fase vapor adotada é
a recaracterizada para 4 pseudo-componentes. Para observar o efeito da condensa-
¢ao de um componente pesado, a composicao de entrada da fase vapor é alterada,
acrescentando uma dada concentragao de entrada de um componente mais pesado
acima da condi¢ao de equilibrio. Desta forma, o vapor de entrada é composto pelo
nitrogénio, pelo componente mais pesado obtido através da recaracterizacao adap-
tativa em uma condicao acima da concentracao de equilibrio e os demais em uma
concentracao abaixo da condicao de equilibrio. As condig¢oes de contorno estao des-
critas na Tabela [6.11] e a Tabela [6.12| ¢ a composi¢ao de equilibrio e a composi¢ao
na entrada da fase vapor.

A Figura [6.12 consiste no grafico de contorno do fluxo de condensacao do com-
ponente mais pesado e a Figura|6.13|consiste no grafico de contorno da concentragao
do componente mais pesado. A Figura consiste no grafico de contorno do fluxo
de vaporizagao do componente mais leve e a Figura [6.15| consiste no grafico de con-
torno da concentracdo do componente mais leve. Através da Figura é possivel
observar o fluxo do componente mais pesado na direcao da interface liquido-vapor,
indicando a condensacao deste componente. Ja na Figura [6.14], é possivel observar

o fluxo contrario, ou seja, a vaporizacao do componente mais leve.

Tabela 6.11: Condigdes de Contorno para o caso da vaporizagdo usando o solver
DgmomFoam.

" Ipi Pp;
Entrada 77ientrccda - Vjpl =0 p;?trada
Saida n-Vp, =0 a-VI[, =0 0 -Vp, =0
Parede n-Vp,=0 a-VI[, =0 0-Vp, =0
Interface liquido-vapor N I o

Tabela 6.12: Composicao de entrada e composicao de equilibrio da fase vapor.

Componente y;f“"“da Yy!
N, 9,949499 x 107! -
P1 1,040310 x 1073 1,040310 x 102
P2 6,020326 x 107*  6,020327 x 1073
P3 3,773532 x 107*  3,773532 x 1073
P4 3,030392 x 10~*  3,030392 x 10~*
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Figura 6.12: Gréfico de contorno do fluxo de condensacao do componente mais
pesado.

rho p4
0.0131

¥ 0.00239 0.00776 0.0185 0.0239

Figura 6.13: Grafico de contorno da concentracdo do componente mais pesado.
P

AR

Figura 6.14: Gréfico de contorno do fluxo de vaporizagao do componente mais leve.

rho pl
0.00444 0.0144 0.0244 0.0344 0.0444
B s s

g

Figura 6.15: Gréfico de contorno da concentragao do componente mais leve.



Capitulo 7

Conclusoes e Sugestoes

7.1 Conclusoes

O método de recaracterizagao adaptativa com base na quadratura de Gauss-
Gordon e a solucao das equacoes de conservagao através do DQMOM foram apli-
cados a um problema de vaporiza¢ao/condensagdo de uma mistura continua e fo-
ram obtidos resultados equivalentes em acuracia aos da modelagem multicompo-
nente classica porém com um menor custo computacional. Foi possivel reduzir
a ordem da caracterizacdo de uma mistura continua de 57 componentes para 6
pseudo-componentes, com uma reducao de cerca de 20% no custo computacional.

Este trabalho consistiu em uma etapa inicial de verificagao da metodologia para
a aplicagao em problemas de campo envolvendo misturas continuas e, por este mo-
tivo, considerou algumas simplificagoes importantes. Dentre estas simplificagoes,
o fluido foi considerado incompressivel, porém, os resultados encontrados demons-
traram um desvio de cerca de 10% na variacdo da massa especifica da mistura ao
longo do escoamento. Outra conclusao importante é que as aproximacgoes impos-
tas nos casos estudados, fluido incompressivel e baixa concentracdo do componente
continuo na fase vapor, nao permitiram uma boa avaliacdo do carater adaptativo
do modelo DQMOM. Isto ocorreu pois os valores dos termos fontes da matriz do
DQMOM calculados foram muito proximos de zero, ou seja, os pesos e as abscissas
permaneceram constantes ao longo do processo.

Em relacdo as equagoes do DQMOM, foi possivel observar que a formulagao
através da equacao de transporte para as abscissas ponderadas necessitou de uma
condicao inicial diferente de zero, para todo o dominio, pois o canal ainda nao
estava preenchido pela fase vapor. Se o valor da abscissa é nulo em algum ponto do
dominio, a solu¢ao da matriz do DQMOM néao pode ser obtida devido a um erro de
divisdo por zero. Esta conseqiiéncia esta associada formulacao do problema através

do termo da abscissa ponderada e pode ser contornado através de uma formulagao
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diferente.

A metodologia aplicada para a solucao do problema de vaporizacdo de uma
mistura continua permitiu observar a formacao da camada limite méssica para os
componentes da mistura, obtendo-se o resultado fisico esperado. Ja a solugao do
processo de vaporizagao/condensac¢ao para a mistura continua permitiu observar a
diferenca do fluxo dos componentes que sofrem a vaporizacao em relagao ao compo-
nente que sofre o processo de condensacao.

De modo geral, apesar das aproximacoes impostas e da fungao distribuicao ser
mono-variada, o método de recaracterizacao adaptativo e modelagem DQMOM
mostrou-se computacionalmente mais atrativo que o método multicomponente cléas-
sico (redugao de cerca de 20% no custo computacional), sendo portanto um método

promissor para aplicar em simulagoes CFD.

7.2 Sugestoes

As principais aproximagodes impostas nesta etapa inicial foi a solugao para baixas
taxas de transferéncia de massa, onde o modelo de Fick foi adotado para o trans-
porte difusivo, a hipétese de fluido incompressivel, onde os efeitos do transporte de
massa no escoamento foram desprezados e uma condi¢ao de temperatura e pres-
sao constantes. O desenvolvimento de uma metodologia robusta para ser aplicada
em casos de maiores complexidades depende da implementacao do método sem as
principais aproximacoes adotadas. Desta forma é necessario o desenvolvimento de
um solver cuja solucao da equacao de conservacao de quantidade de movimento seja
acoplada as equagoes de conservacao de massa especifica da mistura e transporte dos
pseudo-componentes. Além disso, para a aplicacao da metodologia em casos onde a
concentracao do componente continuo na fase vapor é elevada, é necessario a exten-
sao do modelo do fluxo difusivo para o modelo de Maxwell-Stefan. Concentragoes
mais elevadas dos pseudo-componentes na fase vapor irdo aumentar a contribui-
¢ao do termo fonte do DQMOM nos calculos, evidenciando o carater adaptativo do
método.

A formulagdo do DQMOM através da abscissa ponderada pode impor algumas
restrigoes nas condigdes de contorno do problema. Uma formulacao mais geral pode
ser proposta, onde as equagoes de transporte de abscissa ponderada sao substitui-
das diretamente pelas equagoes de transporte de abscissa, alterando a matriz do
DQMOM.

O célculo dos pesos e abscissas a partir dos momentos de uma distribuicao através
do PDA consiste em determinar a solu¢do de um problema de autovalor de uma
matriz tridiagonal. No presente trabalho, esta solucdo foi implementada em um

c6digo desenvolvido em C++ independente da solugao das equagoes de transporte
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dos solvers implementados no OpenFOAM. No entanto, para casos onde a condi¢ao
de equilibrio é alterada durante o escoamento, o calculo do algoritmo PDA deve ser
realizado simultaneamente com a solugao das equagoes de transporte e, portanto,
deve ser incorporado ao OpenFOAM.

A metodologia desenvolvida é aplicada a uma func¢ao distribui¢do mono-variada.
Este limitante esta associado ao algoritmo PDA proposto por Gordon para o célculo
dos pesos e abscissas da quadratura 6tima. A extensao da metodologia de caracte-
rizacao adaptativa a fungoes distribui¢coes multivariadas dependem da defini¢ao de
um outro método para calculo de pesos e abscissas a partir dos momentos de uma

distribuicao.

60



Referéncias Bibliograficas

ABDEL-QADER, Z., HALLETT, W. L. H., 2005, “The role of liquid mixing in
evaporation of complex multicomponent mixtures: modelling using conti-

nuous thermodynamics”, Chemical Engineering Science, v. 60, pp. 1629—
1640. ISSN: 0009-2509.

BARROS, F. P. D. A., 2009, Simulacdo Fluidodinamica de Evaporadores por Con-
tato Direto. Dissertacao de Mestrado, Instituto Alberto Luiz Coimbra de
Pé6s-Graduacao e Pesquisa de Engenharia da Universidade Federal do Rio

de Janeiro.

BIRD, R. B., S. W. E. L. E. N., 2002, Transport Phenomena. John Wiley & Sons,

Inc.

BRIANO, J., GLANDT, E., 1983, “Molecular Thermodynamics Of Continuous
Mixtures”, Fluid Phase Equilibria, v. 14, n. OCT, pp. 91-102. ISSN:
0378-3812.

BRIESEN, H., MARQUARDT, W., 2003, “An adaptive multigrid method for
steady-state simulation of petroleum mixture separation processes”, In-
dustrial € Engineering Chemistry Research, v. 42, pp. 2334-2348. ISSN:
0888-5885.

COTTERMAN, R. L., PRAUSNITZ, J. M., 1985, “Flash Calculations For Continu-
ous Or Semicontinuous Mixtures Using An Equation Of State”, Industrial
& Engineering Chemistry Process Design And Development, v. 24, n. 2,
pp. 434-443.

COTTERMAN, R. L., BENDER, R., PRAUSNITZ, J. M., 1985, “Phase-equilibria
for mixtures containing very many components - development and appli-
cation of continuous thermodynamics for chemical process design”, Indus-

trial & Engineering Chemistry Process Design And Development, v. 24,
pp. 194-203. ISSN: 0196-4305.

CRANE, C. E. D., 1957, Flow of fluids through valves, fittings, and pipe - Technical

paper, no. 410. Crane Co. Engineering Division.

61



DU, P., MANSOORI, G., 1986, “Phase-Equilibrium Computational Algorithms Of
Continuous Mixtures”, Fluid Phase Equilibria, v. 30 (OCT), pp. 57-64.
ISSN: 0378-3812.

FAN, R., MARCHISIO, D. L., FOX, R. O., 2004, “Application of the direct quadra-
ture method of moments to polydisperse gas-solid fluidized beds”, Powder
Technology, v. 139, pp. 7—20.

FAVERO, J. L., 2009, Simulacdo de escoamentos viscoeldsticos: desenvolvimento
de uma metodologia de andlise utilizando o software openfoam e equagoes
constitutivas diferenciais. Dissertacao de Mestrado, Universidade Fede-
ral do Rio Grande do Sul, Programa de Pés-Graduacao em Engenharia

Quimica.

GORDON, R. G., 1968, “Error Bounds In Equilibrium Statistical Mechanics”,
Journal Of Mathematical Physics, v. 9, pp. 655-663.

HALLETT, W. L. H., 2000, “A simple model for the vaporization of droplets with
large numbers of components”, Combustion And Flame, v. 121, pp. 334—
344. ISSN: 0010-2180.

HAYNES, H. W., MATTHEWS, M. A., 1991, “Continuous-mixture vapor-liquid-
equilibria computations based on true boiling-point distillations”, Indus-
trial € Engineering Chemistry Research, v. 30, pp. 1911-1915. ISSN:
0888-5885.

HUANG, S. H., RADOSZ, M., 1991, “Phase-behavior of reservoir fluids .3. molecu-
lar lumping and characterization”, Fluid Phase Equilibria, v. 66, pp. 1-21.
ISSN: 0378-3812.

JASAK, H., 1996, Error analysis and estimation for the finite volume method with
applications to fluid flows. Tese de Doutorado, Imperial College of Science,

Technology and Medicine, Londres, Reino Unido.

KAYS, W., CRAWFORD, M., 1980, Convective Heat and Mass Transfer. McGraw-
Hill Book Company.

KEHLEN, H., RATZSCH, M. T., 1983, “Application of continuous thermodyna-
mics to the liquid-vapor-equilibrium and distillation”, Chemische Technik,

v. 35, pp. 534-535. ISSN: 0045-6519.

KEHLEN, H., RATZSCH, M. T., BERGMANN, J., 1985, “Continuous thermody-
namics of multicomponent systems”, Aiche Journal, v. 31, pp. 1136-1148.
ISSN: 0001-1541.

62



KEHLEN, H., RATZSCH, M. T., BERGMANN, J., 1987, “Application of conti-
nuous thermodynamics to the stability of polymer systems”, Journal Of
Macromolecular Science-Chemistry, v. A24, pp. 1-16. ISSN: 0022-233X.

KOKAL, S. L., SAYEGH, S. G., GEORGE, A. E., 1993, “Phase-equilibria of crude
oils using the continuous thermodynamics approach”;, Canadian Journal
Of Chemical Engineering, v. 71, pp. 130-140. ISSN: 0008-4034.

LABADIE, J. A., LUKS, K. D., 2000, “Convergence of the continuous fluid-solid
phase equilibrium problem using quadrature compositional characteriza-
tions”, Industrial & Engineering Chemistry Research, v. 39, pp. 790-796.
ISSN: 0888-5885.

LAGE, P. L. C., 2007, “The quadrature method of moments for continuous ther-
modynamics”, Computers €& Chemical Engineering, v. 31, pp. 782-799.
ISSN: 0098-1354.

LAURENT, C., LAVERGNE, G., VILLEDIEU, P., 2009, “Continuous thermody-
namics for droplet vaporization: Comparison between Gamma-PDF mo-
del and QMoM”, Comptes Rendus Mecanique, v. 337, n. 6-7 (JUN-JUL),
pp. 449-457. ISSN: 1631-0721. doi: {10.1016/j.crme.2009.06.004}.

LAURENT, C., LAVERGNE, G., VILLEDIEU, P., 2010, “Quadrature method of
moments for modeling multi-component spray vaporization”, Internati-
onal Journal Of Multiphase Flow, v. 36, n. 1 (JAN), pp. 51-59. ISSN:
0301-9322. doi: {10.1016/j.ijmultiphaseflow.2009.08.005}.

LIU, J. L., WONG, D. S. H., 1997, “Rigorous implementation of continuous
thermodynamics using orthonormal polynomials”, Fluid Phase Equilibria,
v. 129, pp. 113-127. ISSN: 0378-3812.

LUKS, K. D., TUREK, E. A., KRAGAS, T. K., 1993, “Comments On The Use Of
Quadrature In Selecting Pseudocomponents For Multiple-Contact Proces-

ses”, Industrial €& Engineering Chemistry Research, v. 32, pp. 1767-1771.

MALISKA, C. R., 2004, Transferéncia de Calor e Mecanica dos Fluidos Computa-
cional. LTC.

MATTHEWS, M., MANI, K. C., HAYNES, H. W., 1991, “Continuous phase equi-
librium thermodynamics for sequential operations”, Kinetic and Ther-

modynamic Lumping of Multicomponent Mixtures, pp. 307-324.

MCGRAW, R., 1997, “Description of aerosol dynamics by the quadrature method
of moments”, Aerosol Science And Technology, v. 27, n. 2, pp. 255—265.

63



PRAUSNITZ, J. M., 1983, “Phase-equilibria for complex fluid mixtures”, Fluid
Phase Equilibria, v. 14, pp. 1-18. ISSN: 0378-3812.

PRESS, W. H., T. S. A. V. W. T. F. B. P., 1992, Numerical Recipes in C - The
Art of Scientific Computing. Cambridge University Press.

RA, Y., REITZ, R. D., 2009, “A vaporization model for discrete multi-component
fuel sprays”, International Journal Of Multiphase Flow, v. 35, n. 2,
pp. 101-117.

RADOSZ, M., COTTERMAN, R. L., PRAUSNITZ, J. M., 1987, “Phase-Equilibria
In Supercritical Propane Systems For Separation Of Continuous Oil Mix-
tures”, Industrial € Engineering Chemistry Research, v. 26, n. 4, pp. 731—
737.

RATZSCH, M. T., 1989, “Continuous thermodynamics”, Pure And Applied Che-
mistry, v. 61, pp. 1105-1114. ISSN: 0033-4545.

RATZSCH, M. T., KEHLEN, H., 1983, “Application of continuous thermodyna-
mics to polymer-solutions”, Zeitschrift Fur Chemie, v. 23, pp. 74. ISSN:
0044-2402.

RATZSCH, M. T., KEHLEN, H., SCHUMANN, J., 1988, “Flash calculations for
a crude-oil by continuous thermodynamics”, Chemical Engineering Com-
munications, v. 71, pp. 113-125. ISSN: 0098-6445.

RATZSCH, M. T., KEHLEN, H., TSCHERSICH, L., 1989, “Application of conti-
nuous thermodynamics to polymer fractionation”, Journal Of Macromo-

lecular Science-Chemistry, v. A26, pp. 921-935. ISSN: 0022-233X.

REID, R. C., P. J. M. P. B. E., 1987, The Properties of Gases & Liquids. McGraw-
Hill Book Company.

ROCHOCZ, G. L., CASTIER, M., SANDLER, S. I., 1997, “Critical point cal-
culations for semi-continuous mixtures”, Fluid Phase Equilibria, v. 139,
pp. 137-153. ISSN: 0378-3812.

RODRIGUES, R. C., 2005, Estudo do Aumento de Fscala do Proceso de Esgota-
mento de Aromas em Colunas de Borbulhamento Usando Fluidodinamica
Computacional. Dissertacao de Mestrado, Instituto Alberto Luiz Coimbra
de Pés-Graduacao e Pesquisa de Engenharia da Universidade Federal do

Rio de Janeiro.

64



SHIBATA, S. K., SANDLER, S. I., BEHRENS, R. A., 1987, “Phase-Equilibrium
Calculations For Continuous And Semicontinuous Mixtures”, Chemical

Engineering Science, v. 42, pp. 1977-1988.

SILVA, L. F. L. R., 2008, Desenvolvimento de metodologias para simulagdo de es-
coamentos polidispersos usando codigo livre. Tese de Doutorado, Instituto
Alberto Luiz Coimbra de Pés-Graduacao e Pesquisa de Engenharia da

Universidade Federal do Rio de Janeiro.

SLATTERY, J. C., 1981, Momentum, Enerqy, and Mass Transfer in Continua.
Robert E. Krieger Publishing Company.

TAMIM, J., HALLETT, W. L. H., 1995, “A continuous thermodynamics model
for multicomponent droplet vaporization”, Chemical Engineering Science,

v. 50, pp. 2933-2942. ISSN: 0009-2509.

VERSTEEG, H. K., MALALASEKERA, W., 1995, An introduction to computa-
tional fluid dynamics - The finite volume method. Longman Scientific &

Technical.

VONWATZDORF, R., MARQUARDT, W., 1997, “Fully adaptive model size re-
duction for multicomponent separation problems”, Computers & Chemical
Engineering, v. 21, n. Suppl. S, pp. S811-S816. ISSN: 0098-1354.

WANG, S. H., WHITING, W. B., 1987, “A group-contribution, continuous-
thermodynamics framework for calculation of vapor-liquid-equilibria”,
Canadian Journal Of Chemical Engineering, v. 65, pp. 651-661. ISSN:
0008-4034.

WILLMAN, B. T., TEJA, A. S., 1986, “Continuous thermodynamics of phase-
equilibria using a multivariate distribution function and an equation of
state”, Aiche Journal, v. 32, pp. 2067-2078. ISSN: 0001-1541.

YING, X. G., YE, R. Q., HU, Y., 1989, “Phase-equilibria for complex-mixtures
- continuous-thermodynamics method based on spline fit”, Fluid Phase
Equilibria, v. 53, pp. 407-414. ISSN: 0378-3812.

65



Apéndice A

Quadratura de (Gauss-(GGordon e

Algoritmo Produto Diferenca

O calculo da quadratura de Gauss-Gordon com N pontos implica na determina-
cao de N abscissas I; e N pesos w;. Desta forma, os primeiros 2N momentos sao
utilizados no algoritmo produdo-diferenca (PDA).

O PDA ¢é iniciado pela definicho de uma matriz triangular superior

Hon 1)< 2n+1) cujos elementos sao determinados conforme a seguinte regra:

Hiy=0d10ondei=1,..,2N +1

Hip=(-1)"'N\_jondei=1,..2N

H,;=H ; 1Hit1j-9— Hyj_oH;y1 ;-1 onde j =3,...,2N + 1
i=1,...,2N4+2—j (A1)

A partir da matriz H, o vetor a é calculado pela Equacao |A.2]
onde Hip =1 (A.2)
Em seguida, o vetor ax é utilizado para definir os vetores u e v da seguinte forma:

U1 = Qg
U; = Qg1 + Qig;
0,5
U = —(0421'720421'71)

ondei=2,..,N (A.3)
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(A.4)

Gordon demonstrou que os auto-valores {&}) e auto-vetores {U;}Y da matriz

simétrica e tridiagonal G permitem o célculo das abscissas e dos pesos da quadratura,

conforme a regra a seguir, onde U; j é o primeiro componente do vetor Uj;.

I;=¢;

_ 2
'LU]' = OélUl,j

(A.5)

A solucao do problema de autovalor da matriz tridiagonal foi obtida através da

rotina tqli (Tridiagonal QL Implicit) (PRESS||[1992)) e a estratégia de implementa-

¢ao foi através da representagao dos valores em suas mantissas e expoentes, conforme

feito por LAGE| (2007)).
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Apéndice B

Deducao das Equacoes de

Conservacao

A dedugao das equagoes de conservagao a seguir adotam a defini¢ao do Teorema

do Transporte de Reynolds, conforme a Equagao [B.1}

jt [/V widV] = /V [a;iz + V. (%’Vz‘)} av (B.1)

B.1 Equacoes de Conservacao de Massa para uma

Modelagem Discreta

Considerando a definicdo de massa especifica da mistura, conforme a Equacao

B.2
N
pi=>_ pi (B.2)
i=1
A massa de cada componente na mistura pode ser definida conforme a Equacao

B.3

A conservagio de massa de cada componente é descrita pela Equacao [B.4] onde

r; € a taxa de variacdo da massa do componente por reacao.

dm,;
L = .d B4
dt /VTZ v (B.4)

Aplicando o Teorema do Transporte de Reynolds a Equacao [B.4],

;i [/V pidv} = /V ladptl + V. (Pm)} dV = /Vn-dV, (B.5)
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obtém-se a Equagao [B.6]

Ipi
ot

Seja n; = p;v; o fluxo de massa total do componente i, que pode ser divido em

relagdo a contribui¢ao do fluxo convectivo, p;v, e fluxo difusivo, j,, como mostra a
Equagao onde v ¢ a velocidade média méssica definida pela Equagao

n; = p;v+j; (B.7)
N . .
— 27,7\:/[ szz (B8)
i1 Pi
5 +V.(piv) =1 — V. (B.10)

Adotanto o modelo de Fick para o transporte difusivo, o fluxo difusivo j, é

definido conforme a Equacao [B.11], onde Y; é a fragdo méssica do componente.

Ji = =pDinVY; (B.11)

Ip;
ot

Como Y; = Pi e, sabendo que:

V(pYi) = pVY; +YiVp (B.13)

Vp = pVinp (B.14)
A Equagao pode ser manipulada e escrita conforme a Equagéo B.15|

Opi
ot

+ V. (piv) =1i +V - {Din, (Vp; — piVinp)} (B.15)
Para um processo sem reacao quimica, a conserva¢ao de massa por componente
é conforme a Equacao [B.16]

p;
ot

+ V. (piv) =V A Dim (Vpi — piVinp)} (B.16)
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Apéndice C

Deducao das Equacoes de
Conservacao do DQMOM

A dedugao das equacoes de transporte do modelo DQMOM parte da aproximacao
da fungdo distribuigdo por um somatério da funcao delta de Dirac, Equagao [C.1] e

da equagdo de conservagao de massa para um modelo continuo, Equagao [C.2]

f(x,t, 1) = Z:pi(x,t)ép [T — Ii(x,1)] (C.1)
of
U5 () =V D)~ 19 (1)} ©2

A primeira etapa consiste em substituir a Equagao na Equagcao resul-
tando na Equacao [C.3] [C.4] e [C.5] Nesta etapa, a notacao tensorial é substituida

pela notagao indicial para facilitar a manipulagdo dos termos.

0 0

ET (Z pidp [ — []) + a?k <§:pi5D -1 Uk) _

(,gk{p () L?ik <ZP15D I - I) ZMD = I]%ZZ:H (C.3)

=1 =1
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N 0 i 0 ;U i
28’;517(1 L) +Z Tt — S DI 'O(SD([ 1)
Lk i=1 Ll
al af o afz- 82
_Z o’ p(I—1)— Za pivrdp ( L)+ > Dy(I) 2,015 (I —-1)
=1
N ap af N o1; 01,
=—-2 D, ()= Do(I)pi =65 (I — I
N Plnp N 8p, 8ln,0
- D, (I)p;——-9 D, (I )
; (e 0} b ; ) 3wy 0z, 00U~ 1)
N ol; dlnp .
D 5 ; A4
+; m pl@:v oxy P (I=1) (C4)

N , 2,
=1

ot Oxy Oz} |
or; oI, 921, dp; 01, |
- ==L pive — Don(I) == pi — 2D, (I
N, oI, 01, ]
— 5y (I —1) | D,,(I)p;— —
A >[ Dog o

N d%In
— 300 (1= 1) DulDn 5+ Dl

=1

dp; Olnp ]|
aZL‘k 82L‘k ]

N ol; dlnp
DA [Dmum oL oo ] (©5)

Em seguida, ¢ definida a abscissa ponderada 7;, como:
ni = pili (C.6)

A partir da definicdo da abscissa ponderada, é possivel manipular a Equacao

[C.5], sabendo-se que:
or; o on; Ipi

Plot — ot ot (G7)
ol; _ O(nivx) A(pivx)
pzvkal‘k N 6xk ]Z 82L‘k (08)
%I 327%‘ dp; Ol 32,01'
P 0x? 0x? Oxy, Oxy, ox3 (C9)

Substituindo a definicdo da abscissa ponderada e as respectivas relagoes anteri-
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ores na Equagdo [C.5, a equacdo que descreve o modelo DQMOM pode ser escrita
conforme a Equagcao [C.10]

On; , O(nivk) 327%_ | 9pi , Opivk) Ppi
{at T on, P ot D)

A partir da Equagao [C.10] é possivel definir as equagoes de transporte de peso e
de abscissa ponderada, conforme as Equacoes e

dp;  O(pivy) *pi

D 11
ot T o, m(li) a7 = G (C.11)
on; . O(nivk) %,

_poy 9 12
ot T on, mll) gz = #i (C.12)

A préxima etapa na dedugao das equagoes de transporte do DQMOM é a opera-
¢ao da integragao dos momentos na Equagao[C.10] conforme a defini¢ao do operador
a seguir:

/Jk dI (C.13)

Algumas relagoes devem ser conhecidas para a manipulacao da Equagao as

Equacoes [C.14] [C.15], [C.16] e [C.17] apresentam essas relacoes.

/Ik (I —I)dl = I* (C.14)

)

/Ik (I — 1)l = —kIF (C.15)

72



) op (I —L)dl =

J1on

—/(k]k‘le(I)+Ik (1 )) op (I —1)dl =

—kIF D, (I;) — IFD, (I)) (C.16)

/ I*D Y- 1)dl =

- / (k1" D (1) + I’fDm(J)) (I —T1)dl =

/(k:(k: — )I*2 Dy (1) + 261D, (1) + 1Dl (1)) 6p (I — ) AT =
k(k — 1)IF2D,, (L) + 2kIF1D, (I,) + I* D, (I,) (C.17)

Assim, aplicando o operador e substituindo as Equagoes e na
Equacao [C.10] obtém-se o sistema de equagoes que forma o DQMOM.

év:(ﬂ“ 2D
X ( /

o

N N
—k)ZIfCi+kZ[f_lﬁi

e RO CR ATy

ZQg+2Da<fi>§§;§i;+Dz;<fi>m§i;§;;>

e son )
—sz’f 'Do(I)p gik%lg,f (C.18)
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Apéndice D

Calculo das Propriedades da

Mistura Continua

D.1 Pressao de Saturacao

A correlagao adotada para o calculo da pressao de saturagdo dos componentes,

P em bar, estd descrita nas Equagdes [D.1} [D.2] e [D.3] onde a temperatura esta

em Kelvin e M é a massa molar (LAGE| 2007).

Pet(T, M) = e<CI(M)_%)

(D.1)
C1(M) = 9,5046 + 0,016104M (D.2)
Co(M) = o(5,0237+0,72702log M) (D.3)

D.2 Difusividade

O célculo da difusividade dos componentes discretos da mistura multicompo-
nente de hidrocarbonetos alcano C), Hy,. o foi realizado com base na correlagdo de
FULLER et ol (REID|[1987), descrita pela Equagéo[D.4] onde P é a presséo em bar,
M, e Mp sdo as massas molares dos componentes A e B em g/mol, a temperatura

T é em Kelvin e a difusiviade Dap é em cm?/s

B 0,00143775
o PAOS 1/3 1/312
i (0 + (205

=[5+ ()] o3

74

Dap



O termo Z corresponde ao somatorio dos volumes de difusdo atomica, conforme

os dados da %abela D.1l

Tabela D.1: Volume de difusao atomica.
Atomo ou Molécula Volume de Difusao

C 15,9
H 2,31
N, 18,5

D.3 Viscosidade

A viscosidade da fase vapor, u, foi aproximada pela viscosidade do nitrogénio

puro, que foi calculada pela formula de Sutherland (CRANE, [1957), conforme a
Equagao [D.6]

3

a (T\?2
= (= D.
n=u:3 () (D.6)
a=0,555T, + C (D.7)
b=0,555T + C (D.8)

Onde C' = 111 é a constante de Sutherland para o nitrogénio, T, = 540,99°R e
to = 0,01781cP.
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