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O polipropileno (PP) é um polimero termopléstico com larga aplicacao indus-
trial, sendo a extrusao uma das formas mais comuns de processa-lo. Devido a alta
viscosidade do PP, os esforcos mecanicos associados a operacao da extrusora sao
muito grandes, podendo causar erosao no parafuso e levar a uma parada da extru-

sora ou inviabilizando a operagao.

No presente trabalho foi ajustado um modelo reolégico multivariavel baseado no
modelo Cross a partir de curvas de viscosidade de grades comerciais de PP. O mo-
delo proposto foi incluido no software de Fluidodinamica Computacional Polyflow
(ANSYS) para avaliar os efeitos viscosos sobre o escoamento de PP em uma extru-
sora com auxilio de simulacoes computacionais. Concluiu-se que os efeitos térmicos
envolvidos podem ser significativos durante o processo de extrusao. Além disso, a
comparagcao dos resultados de simulagao obtidos com dois grades que apresentavam
massas molares distintas mostrou que a tensao de cisalhamento causada pelo grade
com maior massa molar média é maior que a causada pelo grade com menor massa
molar média e que os esforgos viscosos sao maiores na rosca do parafuso que no corpo
cilindrico. Esses resultados também foram confirmados pelo perfil de temperaturas
obtido com base em modelagem matematica a parametros concentrados e permitem
supor que o grade utilizado no processo de extrusao pode afetar o nivel de desgaste

do equipamento, maior na rosca do parafuso.
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Polypropylene (PP) is a thermoplastic polymer that finds many industrial ap-
plications, being extrusion one of the commonest processing techniques. Because of
the high viscosity of the PP melt, very high mechanical stresses can be associated
with the extruding operation. It can lead to an erosion in the screw and it may be
necessary to carry out the maintenance of the screw or the operation may become

infeasible.

In the present work a multivariable rheological model based on the Cross equa-
tion was initially built and used to represent rheological curves of some comercial
PP grades. Then, the proposed model was included in the Computational Fluid Dy-
namics software Polyflow (ANSYS) in order to evaluate the viscous effects associated
with the PP flow in an extruder through simulations. It was concluded that thermal
effects can be very significant during the PP extrusion process and that the shear
stress profiles can be very sensitive to modification of the molar mass distributions
of the analyzed PP grades. As a consequence, the viscous stresses are larger in the
screw thread than in its cylindrical body. These results were also confirmed by the
temperature profiles achieved through mathematical modeling considering lumped
parameters and they suggest that both the operation conditions and the polymer
grade can simultaneously affect the level of screw wear in the extruder, which is

larger in the screw thread.
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Capitulo 1

Introducao

1.1 Motivacao

O polipropileno (PP), cuja molécula é mostrada na Figura , ¢ formado a
partir da polimerizacao do propileno na presenca de um catalisador sob condig¢oes
controladas de temperatura e pressao. Nesse tipo de reacao, as moléculas de propi-
leno, chamadas de monomeros, reagem formando uma longa cadeia de polipropileno,

chamado de polimero (MAIER e CALAFUT] [1998)).

CHj

Figura 1.1: Representagao esquematica da molécula de polipropileno formada por n
moléculas de propileno. Figura extraida de (CRAWFORD e QUINN| 2017)).

Os polimeros podem ser classificado de trés formas distintas de acordo com a
disposigao espacial dos grupos metila (CANEVAROLO) 20006):

e Atatico — conformagao na qual o grupo metila estd posicionado de forma

aleatoria na cadeia de polipropileno;

e Sindiotatico — conformagcao na qual o grupo metila estd posicionado de forma

alternada nos lados da cadeia de polipropileno;

e [sotatico — conformacao na qual o grupo metila estd posicionado de forma

alinhada em um dos lados da cadeia de polipropileno.



A Figura mostra as trés formas espaciais distintas do polipropileno quanto a

disposi¢ao do radical metila.

Polipropileno
—fc:|-_-|-c:|~
Sy
Polipropileno Polipropileno Polipropileno
Afatico Sindiotatico Isotatico
I |£—L 1 I C,_L 1 I t—L
- |::—¢:—| HC—CH HC—CH
CH, CH, CH,
I—IC CHs H,C—CH HC=CH
CH CH, CH,
Bo-CH HC—CH HC—CH
'%‘--L CH, CH,
H,C—CH H,.C—CH HC—CH
'%‘--L CH: CH,
HC—CH, HC—CH HC— CH
I S} L—4—1In L+ In

Figura 1.2: Classificacao do polipropileno conforme a disposicao espacial dos grupos
metila. Figura extraida de WIKIPEDIA| (2019).

O polipropileno é disponivel comercialmente nas formas de homopolimero, co-
polimero aleatério e copolimero em bloco. O primeiro ocorre quando o polipropileno
é formado pela polimerizacao apenas de moléculas de propileno, resultando em lon-
gas cadeias formadas por um mesmo mero, que é a forma da espécie quimica inserida
na cadeia e resultante da incorporacao do monomero. Os copolimeros sao formados
pela polimerizacao de propileno com pequenas quantidades de outros monomeros
como etileno ou buteno, resultando em longas cadeias com meros oriundos desses
monomeros intercalados entre as unidades de propileno. Os fatores que determinam
se o copolimero tem estrutura aleatoria ou de bloco sao os mecanismos cinéticos,
as taxas e os modos de operacao das reagoes de polimerizacao. No caso de serem
formadas sequéncias curtas ou unidades individuais de monomeros diferentes do pro-
pileno, diz-se que o copolimero é aleatorio; no caso de serem formadas sequéncias

longas desses monomeros, diz-se que o copolimero tem estrutura de bloco (MAIER,
e CALAFUT] [1998).

O polipropileno é um material termoplastico compativel com varias técnicas de

processamento e que pode ser usado em diversas aplicagoes comerciais por conta



de suas caracteristicas fisico-quimicas intrinsecas e dos aspectos economicos. Por
exemplo, o polipropileno é um dos termoplasticos com menor massa molar média
e uma das poliolefinas mais rigidas, apresentando maior temperatura de fusao
(160°C-170°C") e melhor resisténcia ao aquecimento que outras commodities ter-
moplasticas. Além disso, apresenta excelente resisténcia quimica, estd disponivel em
uma grande variedade de formas comercialmente relevantes e pode ser facilmente
reciclado (MAIER e CALAFUT) [1998)).

A Figura[l.3|mostra que a produgao do polipropileno corresponde a aproximada-
mente 20% do mercado de termopldstico, sendo que, em termos de volume, ¢ menor
apenas que a do polietileno (PE) e a do policloreto de vinila (PVC). A populari-
dade do polipropileno pode ser explicada pelo fato de ser um dos termoplasticos
mais versateis devido a uma combinacao de propriedades importantes para diversos
usos, baixo preco e capacidade de processamento por meio de grande variedade de
técnicas. (MAIER e CALAFUT) [1998)

Qutros

2340 PEBD
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ABS  Acrilonitrila-Butadieno-Estireno
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PET Politereftalato de Etileno

PP Polipropileno

PS Poliestireno

PVC PVC Policloreto de Vinila

20,3%

PP

19.7%

Figura 1.3: Consumo de polipropileno em relacao a outros termoplasticos. Figura
adaptada de MAIER e CALAFUT! (1998).

Segundo MAIER e CALAFUT, (1998)), o processo de extrusao consiste funda-

mentalmente em elevar a temperatura de um polimero termoplastico até seu ponto

de fusao e forcar sua passagem através de algum tipo de molde ou orificio para ser
resfriado posteriormente na forma de peca, tubo, filme ou pellet. Esse processo é o
mais utilizado no processamento de polipropileno e as extrusoras mais utilizadas sao
as do tipo rosca tnica e dupla rosca (MAIER e CALAFUT, [1998), sendo que as do
tipo rosca unica ainda sao as mais comumente utilizadas na industria de polimeros
(RAUWENDAAL| 2014)).




A primeira extrusora de termoplésticos foi construida por volta de 1935 e as
primeiras analises do processo de extrusao estavam relacionadas principalmente as
regioes do equipamento utilizadas para o transporte do polimero fundido. Poste-
riormente, as extrusoras passaram a ser aquecidas eletricamente e fabricadas com
maiores comprimentos. Por volta de 1950, estudos cientificos dos processos de ex-
trusao tornaram-se mais frequentes, sendo que a partir de 1965 todo o processo, do
funil de alimentacao até o molde e o sistema de resfriamento, passou a ser descrito
quantitativamente (RAUWENDAAL] [2014]).

Segundo RAUWENDAAL (2014)), os trabalhos sobre o processo de extrusao fo-
ram inicialmente desenvolvidos pela industria de polimeros, sendo que, ao longo dos
anos, grande parte da contribuicao cientifica na area passou a ser oriunda da acade-
mia. Assim, enquanto originalmente eram perseguidos objetivos mais praticos sobre
a operaccao de extrusao e o desenho dos equipamentos, atualmente os trabalhos se
concentram principalmente no desenvolvimento de aspectos tedricos e no desenvol-
vimento de métodos numéricos e computacionais que permitem a interpretacao dos
complexos fendomenos que ocorrem nesses equipamentos, dando suporte ao projeto

mais acurado de equipamentos e a otimizacao das operacoes industriais.

1.2 Problema

Usualmente o setor industrial dos termoplasticos precisa atender elevada de-
manda de produtos, de modo que, em muitas situacoes, é necessario utilizar
multiplos equipamentos, operados continuamente por tempos de operagao muito
longos. Nesse contexto, a manutencao dos equipamentos é feita principalmente du-
rante as paradas das plantas industriais, demandando mais tempo para investigagao
e deteccao de possiveis desgastes e a necessidade de reposicao de pecas. Ao longo
deste trabalho, o termo desgaste é utilizado para designar a erosao mecanica que
ocorre na rosca de extrusoras. Apesar desses equipamentos serem usados regular-
mente na industria petroquimica, a investigacao dos problemas existentes é muito
complexa, demandando tempo, mao-de-obra especializada, monitoramento online

de variaveis, entre outros fatores.

CAMPBELL e SPALDING (2013)) abordam dois assuntos principais que estao
relacionados ao tema da deteccao e correcao de falhas em operagoes de extrusao.
O primeiro é a fundamentagao tedrica necessaria para executar a modelagem ma-
tematica das diferentes secoes de extrusoras, incluindo as zonas de transporte de
solidos, bombeamento e de mistura, além da descricao do processo de fusao dos

polimeros nesses equipamentos. O segundo diz respeito ao conhecimento sobre os



problemas tipicos que ocorrem em extrusoras e sobre como resolvé-los. Os proble-
mas principais associados a operacao desses equipamentos podem ser mecanicos,

elétricos e resultantes das falhas de sensores, motores e seus componentes.

Um exemplo de problema mecanico abordado por [CAMPBELL e SPALDING
(2013) é o mau alinhamento entre o barril e o parafuso, considerado de extrema

importancia para a operacao de uma extrusora. Segundo esses autores, um alinha-

mento que extrapole a tolerancia permitida pode causar grande desgaste tanto no
barril, quanto no parafuso e, dependendo do desvio, pode ocorrer até mesmo a fra-
tura da rosca. Por isso os autores recomendam que o alinhamento seja realizado por

pessoas treinadas e utilizando equipamentos épticos ou sistemas de laser.

Os componentes principais de uma extrusora simples de parafuso tinico sao mos-

trados na Figura (1.4

polimero  barril
parafuso ~ aquecedores

P

Figura 1.4: Componentes principais de uma extrusora monorosca simplificada.
Adaptado de LAFLEUR e VERGNES| (2014).

Segundo MANRICH] (2005), uma extrusora deve apresentar os seguintes compo-

nentes:

e Funil adequado para alimentar tipos diferentes de matéria-prima;

e Barril e parafuso longos o suficiente para gerar pressao, plastificacao e trans-

feréncia de calor;

e Restricao apds o parafuso para gerar pressao por meio da préopria matriz ou

de uma grelha, com ou sem telas filtrantes;
e Parafuso adequado para comprimir, cisalhar e homogeneizar o polimero;

e Resfriamento na zona de alimentacao, para que nao ocorra aderéncia da resina

na superficie do parafuso nessa zona;



e Controle rigido da velocidade de rotacao do parafuso e da temperatura ao

longo do barril e da matriz;

e Possibilidade de variacao de parametros operacionais para aumentar a versa-

tilidade do processo;

e Matriz ou grelha, para oferecer resisténcia ao escoamento e permitir o desen-
volvimento do perfil de temperaturas e de pressoes, gerando condigoes para

produzir filamentos, filmes ou alimentar moldes.

Como observado na descricao dos principais componentes de uma extrusora, os
problemas associados ao seu funcionamento podem ocorrer em diversas regices. Por
esse motivo, a prevencao e a solugao desses problemas requer o conhecimento do
equipamento e de sua operacao. Assim, o Capitulo 2 aborda em mais detalhes o

processo de extrusao e as diferentes segoes de uma extrusora.

Com base nos problemas tipicos de extrusoras e das operacoes de extrusao, a
presente dissertacao tem como principal objetivo o estudo dos esforcos viscosos cau-
sados pelo escoamento de polipropileno em extrusoras, de modo a avaliar se as forcas
cisalhantes sao suficientemente grandes para causar desgaste no equipamento. Para
obter os resultados perseguidos, esse estudo considera alguns objetivos especificos,
como a proposicao de um modelo reolégico multivariavel adequado para alguns gra-
des comerciais de PP e de um modelo matemético a parametros concentrados com
base nos balancos de massa e energia e na aproximacao de uma extrusora como uma
série de tanques de mistura. Os resultados finais também devem ser alcancados
considerando objetivos especificos para o estudo de Dinamica dos Fluidos Compu-
tacional (em inglés, Computational Fluid Dynamics, CFD), como a representagao
computacional da secao de uma extrusora e posterior analise dos perfis das principais
variaveis envolvidas (velocidade, taxa e tensdo de cisalhamento, pressdo, tempera-

tura, entre outras).

1.3 Estrutura da Dissertacao

Essa dissertagao estd organizada nos seguintes capitulos: Introdugao (Capitulo
1), Revisao Bibliografica (Capitulo 2), Desenvolvimento dos Modelos Reoldgicos
(Capitulo 3), Metodologia da Modelagem Matematica (Capitulo 4), Resultados e

Discussao (Capitulo 5) e Conclusao e Sugestoes de Trabalhos Futuros (Capitulo 6).

O Capitulo 2 (Revisao Bibliogréfica) discute inicialmente as bases e classificagoes

utilizadas para realizar buscas por patentes e artigos. Em seguida, sao apresentados



os principais resultados levantados sobre os topicos considerados mais relevantes nas

literaturas técnica e cientifica para a condugao do tema de estudo.

O Capitulo 3 (Desenvolvimento dos Modelos Reoldgicos) apresenta o ajuste de
dados experimentais de grades comerciais de polipropileno em diversas temperaturas
para alguns modelos reoldgicos, de modo a escolher o modelos mais adequado para
uso em estudos de simulacao. Adicionalmente, técnicas de estimacao de parametros
sao aplicadas para discriminagao dos modelos disponiveis, bem como para o desen-
volvimento de modelos reolégicos dependentes da taxa de cisalhamento, da massa

molar média do polimero e temperatura.

O Capitulo 4 (Metodologia da Modelagem Matematica) discorre sobre os ba-
lancos de massa e energia a partir dos quais um modelo fenomenolégico pode ser
desenvolvido e sobre a forma como o estudo de CFD é conduzido, considerando a geo-
metria do parafuso e do dominio de fluido, a técnica usada para construcao da malha

numeérica e as condi¢oes de contorno utilizadas nas simulac¢oes fluidodinamicas.

O Capitulo 5 (Resultados e Discussao) apresenta os principais resultados obti-
dos nessa dissertacao, sendo dividido em duas secoes: Resultados da Modelagem
Matematica a Parametros Concentrados e Resultados das Simulagoes de CFD. A
primeira secao apresenta, a partir de dados de extrusoras industriais, estudos da
analise de sensibilidade em resposta aos efeitos das principais variaveis de processo
e parametros geométricos da extrusora sobre os perfis de temperatura e das taxas de
dissipagao viscosa na extrusora, usando modelos de tanques em série como referéncia.
A segunda secao apresenta inicialmente o estudo de convergéncia de malhas, seguido
de estudos de simulagao do escoamento conduzidos em condic¢oes isotérmicas e nao-
isotérmicas. Por fim, comparam-se também os resultados de simulacao obtidas com

dois grades de polipropileno e usando o modelo reologico desenvolvido.

O Capitulo 6 (Conclusdo e Sugestoes de Trabalhos Futuros) encerra o texto
da dissertacao por meio da apresentacao das principais conclusoes relacionadas ao
trabalho desenvolvido e da indicacao de estudos futuros associados aos principais

temas avaliados.



Capitulo 2

Revisao Bibliografica

2.1 Metodologia de Pesquisa

O presente capitulo apresenta a revisao bibliografica de periddicos cientificos
abertos e patentes relacionados ao processo de extrusao de polipropileno contida em
duas bases de dados, Espacenet e Derwent (Web of Science), considerando o periodo
compreendido entre 1998 e 2020. Devido ao grande interesse industrial, o tema do
desgaste de extrusoras foi incluido nessa pesquisa bibliografica com o objetivo de
avaliar a existéncia de mecanismos ou procedimentos que possam ser usados para
retardar, identificar ou monitorar desgaste das extrusoras usadas nas industrias
de polipropileno. A pesquisa por patentes ainda considerou dois dos principais
fabricantes de extrusoras no mundo: Coperion GMBH e Japan Steel Works LTD.
Essa busca teve como objetivo principal avaliar quais sao os principais problemas
existentes ao longo do tempo de vida 1til de um equipamento industrial (estrutural,
de processo, entre outros) e os tipos de tecnologia que essas empresas empregam para
a resolucao desses problemas. Ressalta-se que o presente estudo nao teve a pretensao
de revisar toda a drea de extrusao de termoplasticos, dado a enorme extensao dessa
area e o fato de que materiais distintos sao normalmente processados em condig¢oes
de operacao distintas e usando equipamentos com diferentes configuragoes. Por
essa razao, a busca foi concentrada na area especifica dos processos de extrusao de

polipropileno.

2.2 Patentes

A busca por patentes foi conduzida sobre os temas ” Extrusao de Polipropileno”e

"Desgaste de Extrusoras”, além de um estudo sobre as patentes depositadas pelas



duas principais empresas fabricantes de extrusoras industriais. O primeiro tema se
refere aos assuntos diretamente relacionados ao processo de extrusao de polipropi-

leno, resultando em 164 patentes cuja classificagao ¢ listada abaixo e mostrada na

Figura 2]

e Material/produto — sdo as patentes nas quais o polipropileno é usado como

matéria-prima para formar algum produto;

e Extrusora - sao as patentes que apresentam inovacgoes nas partes mecanicas
ou nos componentes internos de extrusoras especificas para processamento de

polipropileno;

e Processo de extrusao de PP —sao as patentes que apresentam inovagoes quanto

ao processo de extrusao de polipropileno;

e Processo de producao de PP — sao as patentes que apresentam inovacoes na

produgao de polipropileno ou na formacao de polipropileno modificado;

e QOutros dispositivos — sao as patentes nas quais o polipropileno é usado em

algum dispositivo ou equipamento diferente de extrusora;

e Métodos/processos — sdo as patentes nas quais o polipropileno é usado em

algum método ou processo.

Classificacao
PROCESSO DE

PRODUCAD DE PP EXTRUSORA
0% i 16%

PROCESSO DE
EXTRUSAD DE PP
12%

OUTROS
DISPOSITIVOS
5%

MATERIAL/PRODUTO

METODOS/OUTROS 1%

PROCESS0S
23%

Figura 2.1: Classificacao das patentes identificadas sobre ”Extrusao de Polipropi-
leno”

O segundo tema se refere aos assuntos diretamente relacionados aos métodos
para impedir ou reduzir os problemas de desgaste de extrusoras, resultando em 34

patentes cuja classificacao € listada abaixo e mostrada na Figura
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e Componente interno com protecao anti-desgaste — sao as patentes que apre-

sentam inovagoes nao relacionadas ao desgaste de extrusoras;

e Deteccao de desgaste — sao as patentes que apresentam um método ou dispo-

sitivo para avaliar o desgaste de extrusoras;

e Fabricacao de interno com protecao anti-desgaste — sao as patentes que apre-
sentam inovacao na fabricacdo de um componente interno com protecao anti-

desgaste;

e Material ou dispositivo para reduzir desgaste — sao as patentes que apresentam
um material ou dispositivo colocado nos componentes internos para reduzir o

desgaste de extrusoras.

) Classificacao
DETECCAD DE
DESGASTE
12%
MATERIAL OU
DISPOSITIVO INTERMO COM

PAS?,;EE‘E,?EIH PROTECAD AMTI-

P DESGASTE

5e%

FABRICACAD DEINTERMNO
COM PROTECAD ANTI-
DESGASTE
15%

Figura 2.2: Classificacao das patentes identificadas sobre ”Desgaste de Extrusoras”

Considerando os dois temas pesquisados (”Extrusao de Polipropileno” e ”Des-
gaste de Extrusoras”), resultando em um total de 198 patentes, obteve-se a classi-

ficagao mostrada na Figura 2.3

Pode-se observar que o estudo sobre “Extrusao de Polipropileno” (gréfico da di-
reita na Figura[2.3)) é responsével por 83% das patentes totais encontradas, enquanto
o estudo sobre “Desgaste de Extrusora” (fatia colorida do gréfico da esquerda na

Figura [2.3)) é responsavel por 17% desse universo.
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Figura 2.3: Classificacao das patentes identificadas sobre ”Extrusao de Polipropi-
leno” e ”Desgaste de Extrusoras”

Dentre as patentes pesquisadas, destacam-se algumas que dizem respeito a de-

teccao de desgaste, como apresentado nos paragrafos que seguem e mostradas nas

Figuras [2.4] 2.5 e 2.6]

e Device for wear characterisation and extruder assembly (2015) - Esta patente
descreve um anel de teste para caracterizar o desgaste de materiais coloca-
dos em seu interior e sujeitos ao escoamento que passa através da extrusora

(ANDREAS, 015);

Figura 2.4: Figura extraida da patente: Device for wear characterisation and extru-
der assembly (2015). Depositante: Handle GMBH Maschinen und Anlagenbau.

e Method for determining wear in extrusion machines (2003) — Esta patente
propoe a um método empirico para monitoramento do desgaste de uma extru-

sora. A curva de evolucao de um parametro escolhido da extrusora deve ser
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tracada ao longo do tempo de operagao do equipamento, de forma a identificar
o surgimento de desvios em relagao a operagao normal do processo. Um des-
vio superior a um limite heuristico indica que existe um desgaste na extrusora
(JUERGEN, BECKER KLAUS; SCHULZ, |2003);
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Figura 2.5: Figura extraida da patente: Method for determining wear in extrusion
machines (2003). Depositante: Battenfeld Extrusionstech.

e Determination of wear in extruders and injection molding machines involves
combining two different materials to obtain third material of first color value,
and comparing two color values to obtain difference (1999) — Esta patente
propoe um método pratico, em que sao utilizados dois materiais plasticos para
formar um produto de uma determinada cor. A degradacao da extrusora
é observada quando, ao repetir o procedimento, o produto formado possui
cor diferente da cor do original devido a mudancas nas condi¢oes da mistura
(SWAIN e STANZIOLA 1999).

Figura 2.6: Figura extraida da patente: Determination of wear in extruders and
imjection molding machines involves combining two different materials to obtain third
material of first color value, and comparing two color values to obtain difference
(1999). Depositante: Chroma Corp.

Diante dos resultados obtidos, nota-se que existem muito poucas patentes rela-
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cionadas ao tema do desgaste de extrusoras, sendo que as patentes sobre deteccao
de desgaste representam apenas 12% do total de patentes relacionadas ao tema do
“Desgaste de Extrusoras” e apenas 2% do nimero de total de patentes pesquisadas.
Nota-se em particular que até nas patentes encontradas sobre deteccao de desgaste
nao existem grandes inovagoes, ja que os documentos tratam da implementacao de
técnicas de deteccao empiricas e que exigem ou a intervencao fisica no processo ou

a comparacao com condicoes de operacao estabelecidas como padronizadas.

Devido a importancia economica das extrusoras industriais para a producao de
polimeros, conduziu-se uma pesquisa a respeito das patentes das empresas Coperion
GMBH e Japan Steel Works LTD, que sao as maiores e principais fornecedoras de
extrusoras no mundo, inclusive as fabricantes das extrusoras utilizadas nas plantas

de polipropileno que operam no Brasil.

A pesquisa sobre as patentes da empresa Coperion GMBH resultou em 12 do-
cumentos. A classificacao dessas patentes é mostrada na Figura Apesar das
poucas patentes encontradas, percebe-se que quase 20% delas se referem ao tema
da deteccao de desgaste, enquanto os demais documentos se referem a aspectos de

construcao e projeto dos equipamentos.

Classificagao

DETECCAOD DE _
DESGASTE
17%

Figura 2.7: Classificacao das patentes da propriedade da empresa Coperion GMBH

Dentre as patentes pesquisadas, destacam-se duas que tratam especificamente
sobre o tema da deteccao de desgaste, sendo que um documento é uma atualizagao

do outro. A patente mais recente é mostrada na Figura 2.8

e Measuring device for detecting the state of wear of the bore walls of two inter-
penetrating housing bores (2006) (RAINER)| 2006);
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e Measuring device and method for measuring the level of erosion of drill holes
for extruder screws (2008) — Esta patente se refere a um dispositivo com rodas
e sensores que deve ser colocado dentro da extrusora, apds a remogao dos pa-
rafusos, para analisar o estado das paredes internas e identificacao de desgaste
(FELIX et al., 2008).

2 7

L | | |

: SR

| ¢ i

| I I

. | I

P . e EE—

2]—
g~

Figura 2.8: Figura extraida da patente: Measuring device and method for measuring
the level of erosion of drill holes for extruder screws (2008)

A pesquisa conduzida sobre as patentes da empresa Japan Steel Works LTD
resultou em 42 documentos. A classificacao dessas patentes é mostrada na Figura
2.9 A JSW possui maior diversificagdo de patentes em relagdo & Coperion, mas

apresenta menos patentes relacionadas ao tema “Desgaste de Extrusoras”.

Classificacao

COMNTROLE _
T

MEDICAD
5%

INTERMO COM
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5% :

DETECCAD DE_
DESGASTE
2%

Figura 2.9: Classificacao das patentes da empresa Japan Steel Works LTD

Dentre as patentes pesquisadas, destaca-se somente uma sobre o tema de de-

teccao de desgaste, mostrada na Figura [2.10
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o FExtruder has residual lifetime judging unit which determines whether residual
lifetime of thrust bearing reaches limit based on acquired rotational speed and
thrust-loading (2008) — Esta patente utiliza um método empirico baseado no

acompanhamento da relacao entre a velocidade de rotacao do parafuso e a
carga de alimentacao para estimar a vida ttil do equipamento (TODA, [2008)).
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Figura 2.10: Figura extraida da patente: Eztruder has residual lifetime judging unit
which determines whether residual lifetime of thrust bearing reaches limit based on
acquired rotational speed and thrust-loading (2008)

2.2.1 Comentarios Adicionais

A busca por temas relacionados a extrusao de PP considerou especificamente
assuntos relacionados a extrusao que envolvem, de alguma forma, o polipropileno.
Um numero relativamente elevado de patentes com diversas aplicacoes foi observado.
A analise dos resultados indicou que a China apresenta dominio absoluto no setor
e que existe um interesse crescente pelo tema. A andlise dos depositantes dessas
patentes mostrou que, apesar do grande niimero de documentos encontrados, poucas
foram as empresas que depositaram mais de uma patente sobre o tema, com destaque

para a Milliken Co, no topo da lista, com cinco patentes depositadas.

A busca por temas relacionados ao desgaste de extrusoras resultou em um baixo
nimero de patentes encontradas, de forma que é possivel concluir que tal tema
vem sendo pouco explorado ao longo dos anos. As patentes mais relevantes se
referem a métodos ou dispositivos utilizados para a caracterizacao do desgaste de
extrusoras. Uma patente sobre um dispositivo a ser colocado na extrusora e as
outras duas patentes sobre metodologias empiricas foram destacadas. Portanto, as
poucas patentes sobre este assunto trazem formas de monitorar, de certa forma, o

desgaste, mas nao de entender suas causas ou evitar tais ocorréncias.

A andlise dos depositantes das patentes sobre ” Desgaste de Extrusoras” mostrou
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que sao poucas as empresas dominantes no setor, sendo a maioria delas fabricantes
de extrusoras, o que ¢é esperado, pois as empresas desse ramo tém interesse na
resolucao de problemas envolvendo o desgaste desse tipo de equipamento industrial.
Apesar disso, nenhuma delas possui um nimero significativo de patentes, sendo que
apenas duas dessas empresas (Battenfeld Extrusionstechnik GMBH e Good Earth

Tools Inc) possuem mais de uma patente, ambas com duas patentes depositadas.

Observa-se, portanto, que existe muito pouco estudo sobre a drea de desgaste
de extrusoras e nem mesmo as empresas fabricantes do equipamento publicaram
material disponivel na literatura técnica. Pode-se concluir que esse tema de estudo se
encontra na fronteira do conhecimento e que avancos nesse sentido indicam possiveis

inovagoes na area.

2.3 Artigos

A busca por artigos seguiu a mesma estratégica usada para as patentes: Reolo-
gia de Polipropileno, Extrusao de Polipropileno, Desgaste de Extrusoras, Modela-
gem Matematica a Parametros Concentrados, Simulagao Computacional via CFD e

Estimacao de Parametros.

Os artigos disponiveis e referentes a reologia de polipropileno analisam princi-
palmente aspectos do comportamento de diferentes grades deste polimero quando
submetido a diferentes condicoes de operacao, tais como: taxa e tensao de cisalha-
mento, temperatura, concentracao de iniciador (usado para promover a degradagao
controlada do PP em extrusoras industriais), entre outras varidveis, além do com-
portamento reolégico deste polimero como funcao do grau de ramificacao das ca-
deias. Particularmente, os trabalhos publicados na literatura acerca do comporta-
mento reolégico do polipropileno estao focados em grades e condigoes de operagao
especificos, estando raramente disponiveis dados que descrevam o comportamento
de mais do que um material como fungao de mais de uma variavel, o que torna o
uso desses dados inadequado para a formulacao de modelos de interesse industrial,

que devem abranger grades distintos em condicoes de operacao distintas.

Os artigos disponiveis e referentes a extrusao podem ser divididos em duas ca-
tegorias: alguns abordam a analise do comportamento do polipropileno durante o
processo de extrusao, enquanto outros trabalhos estao focados na analise das carac-

teristicas de diferentes extrusoras ou de diferentes elementos de parafuso.

A andlise dos artigos relacionados ao tema do desgaste de extrusora teve como

objetivo entender o que a academia vem pesquisando sobre o tema ao longo do
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periodo de interesse. Como observado, esses artigos tratam essencialmente da carac-
terizacao do desgaste, nao reportando a descricao do motivo ou da possivel solugao

do problema.

A busca pelos artigos sobre a modelagem matematica fenomenolégica do pro-
blema da extrusao do PP teve como objetivo entender os tipos de abordagem usados
na literatura para propor os modelos de extrusora com base nos balangos de massa e
energia. Como discutido adiante, os artigos encontrados tratam de abordagens bem

diversificadas.

Finalmente, os artigos sobre simulagao computacional em CFD de operacao de
extrusao do PP foram pesquisados com o intuito de possibilitar a compreensao
acerca do que vem sendo feito na literatura académica sobre a simulacao numérica
utilizando ferramentas de CFD para o estudo de extrusoras e do processo de extrusao
de polimeros em geral. Por constituir um tema muito complexo, a grande maioria
dos artigos trata de pequenas se¢oes de extrusoras de laboratério e tais trabalhos
focam, principalmente, no desenvolvimento ou aplicacao dos métodos numéricos,
no estudo do tempo de residéncia e da mistura que ocorre nas extrusoras e na
analise das grandezas envolvidas no escoamento de polimero, havendo muito pouca
informacao disponivel sobre o uso de ferramentas numéricas para a detecgao de

problemas operacionais em extrusoras industriais.

2.3.1 Reologia de Polipropileno

Esta secao reporta a revisao da literatura sobre os principais modelos reolégicos
utilizados para aplicacao em problemas relacionados ao escoamento de polipropi-
leno. Como ja comentado, enfatizam-se os poucos modelos multivariaveis, em que
a viscosidade pode ser descrita como funcao das muitas variaveis que afetam o pro-
cesso de extrusao, tais como, taxa de cisalhamento, temperatura, pressao, indice de
fluidez (IF), entre outras. Entretanto, a pesquisa resultou em conjuntos de artigos

cientificos sobre duas linhas de estudo principais:

e Estudo do processamento de diferentes tipos de polipropileno em diversas
condigbes, como nos trabalhos de DRABEK e ZATLOUKAL (2016), MA-
ROUFKHANI e GOLSHAN (2015)), (CHIKHALIKAR et al. (2015), SUGI-
MOTO et al| (2006), FADIGAS| (2006), AZIZI e GHASEMI (2003) e SUGI-
MOTO et al. (1998);

e Estudo de diferentes aspectos da reologia de polipropileno, nao necessaria-

mente relacionados ao desenvolvimento de modelos reologicos, como no tra-
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balho de DRABEK et al] (2018), SYKUTERA et al] (2018), [ARIS e VIN-
CENT| (2017), BUE et al] (2017), [GUPTA et al] (2016), SMITS e HULT-
MARK]| (2015), CHEN et al| (2015), ARIFF et al| (2012), WU et al] (2012),
DOUFAS et al] (2013) e [COSTA (2005).

AZ171 e GHASEMI (2003) reportaram a extrusao reativa de PP usando peréxido
de dicumila (DCP) como inciador e conduzindo experimentos em uma extrusora co-
rotativa de rosca dupla. O indice de fluidez, as propriedades mecanica, térmica e
reoldgica foram medidas para avaliar os efeitos da concentragao de iniciador (faixa
de fracao maéssica entre 0,02% e 0,6%), temperatura (200°C' e 230°C') e velocidade
de rotagao da extrusora (30 rpm e 70 rpm) sobre as propriedades do produto final.
Os principais resultados do artigo sao reproduzidos nas Figuras e212 A
Figura mostra que o aumento da concentracao de iniciador aumenta o IF da
resina produzida, com comportamento aproximadamente exponencial. A Figura
2.12| mostra que a viscosidade aparente diminui com a taxa de cisalhamento para
todas as concentragoes de iniciador nas duas temperaturas analisadas. O trabalho

nao identificou a natureza dos efeitos sobre grades distintos de PP.
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Figura 2.11: Efeito da concentracao de peréxido no IF da resina produzida. Figura
adaptada de |AZIZI e GHASEMI (2003).
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Figura 2.12: Curvas reoldgicas de polipropileno para diferentes concentracoes de
iniciador na temperatura de (a) 200°C' e (b) 230°C. Figura adaptada de |AZIZI e
GHASEMI| (2003).

MAROUFKHANI e GOLSHAN| (2015) investigaram as propriedades reolégicas

de quatro tipos de PP linear (L-PP) com diferentes massas molares quando mistu-

radas com 10, 25, 50 e 75% (em fragao massica) com PP ramificado de cadeia longa
(LCB-PP). Os grades utilizados no estudo sdo mostrados na Tabela enquanto

os principais resultados obtidos sao mostrados na Figura [2.13]
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Tabela 2.1: Grades de PP utilizados no trabalho de MAROUFKHANI e GOLSHAN!
(2015).

Material | Nome Comercial | IF (g/10 min) | Mw (g/mol)
L-25 7.30S 25 2,33 x 10°
L-9 HP510M 9 2,99 x 10°
L-6 C30S 6 3,44 x 10°
L-3.2 RG1104K 3.2 3,92 x 10°

LCB-2.5 Pro-fax PF&14 2.5 NA

(a)
IDGODU!
— ‘m ML TN
> Ui e,
: P - L35 By,
= o0s © 10% m/mLCB-25 =
| 0 25% mim LCB-25
. & 50% mimLCB-25
101 x 75% m/im LCB-2.5
¢ LCB-25
TR TR E T R
w (rad/s)
(b)
100000
= ﬁg 3
A ﬂgg
—= B B2
= o0l © 10%MMLCB25 “agg
o 25% mim LCB-2.5 gg
& 50% m/m LCB-2.5 g
* 75% mim LCB-2.5 gg
o LCB-25
100
0.0 0.1 1 10 100 1000

w (rad/s)

Figura 2.13: Curva reolégica da mistura (a) L-25/LCB-2.5 e (b) L-3.2/LCB-2.5,
ambas a T' = 180°C, para diferentes concentracoes de LCB-2.5. Figura adaptada de
MAROUFKHANI e GOLSHAN]| (2015).

Pode-se perceber na Figura [2.13a que, a baixas taxas de cisalhamento, uma
mistura com maior quantidade de LCB-2.5 apresenta maior viscosidade, enquanto

a altas taxas de cisalhamento, a quantidade de LCB-2.5 nao afeta a viscosidade
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de forma significativa. Por outro lado, na Figura [2.13b percebe-se que, a baixas
taxas de cisalhamento, a quantidade de LCB-2.5 nao afeta a viscosidade de forma
significativa, mas que, a altas taxas de cisalhamento, uma mistura preparada com
maior quantidade de LCB-2.5 apresenta menor viscosidade. O resultado da Figura
é importante porque, como a extrusao ocorre a altas taxas de cisalhamento, é
possivel obter menores viscosidades por meio da adicao de um grade de polipropileno
de cadeia longa e, assim, retardar o desgaste sofrido pela extrusora. Como o estudo
de MAROUFKHANI e GOLSHAN] (2015) néo envolveu extrusao, sugere-se que
trabalhos futuros conduzam experimentos similares em uma extrusora, para verificar
se o comportamento se mantém o mesmo nesse tipo de equipamento, permitindo a

otimizacao do processo de extrusao do PP.

DRABEK et al.| (2018) exploraram o efeito da massa molar dos grades de poli-
propileno mostrados na Tabela sobre o segundo plateau Newtoniano de curvas
de viscosidade, representado pelo termo 7., presente em alguns modelos reologicos,
como os de Carreau, Carreau modificado, Carreau-Yasuda, Cross, Quemada gene-
ralizado e Quemada modificado. O resultado principal desse artigo é apresentado
na Figura [2.14) em que pode ser observada a existéncia de uma forma funcional do
tipo lei de poténcia entre 7y e Ny com M,. Dessa forma, é possivel entender com
mais detalhe o comportamento de polimeros fundidos com diferentes propriedades

e propor novos modelos reologicos.

Tabela 2.2: Caracteristicas dos grades de PP usados nos ensaios de reologia. Adap-
tado de DRABEK et al.| (2018).

Nome Comercial | IF (g/10 min a 2,16 kg e 230°C) | M,, (g/mol)
HL504FB 450 75850
HL508FB 800 63750
HL512FB 1200 56250
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Figura 2.14: Forma funcional das viscosidades 7y e 1, com a massa molar média.
Figura adaptada de DRABEK et al.| (2018).

O trabalho de DRABEK et al| (2018) constitui um bom exemplo sobre como
os artigos abordam os estudos referentes aos modelos reolégicos, ja que nao foram
encontrados trabalhos que envolvem o desenvolvimento de modelos reolégicos espe-

cificamente para o escoamento do PP.

E importante observar que os modelos relatados na literatura para descrever o
comportamento reoldgico do PP apresentam dependéncia de, no méximo, duas das
seguintes variaveis: taxa de cisalhamento, ¥; temperatura, T'; pressao, p; massa mo-
lar média, M,,; e IF, cujas formas funcionais sao mostradas na Tabela[2.3] Também
nao foram encontrados, dentre os trabalhos aqui reportados, modelos reolégicos que
dependam do grau de taticidade, apesar deste parametro ter grande relevancia nos
processos de fabricacao de polipropileno. Dessa forma, um dos objetivos da presente
dissertacao é desenvolver um modelo reolégico multivariavel a partir de dados expe-

rimentais de viscosidade obtidos para diferentes grades comerciais de polipropileno.
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Tabela 2.3: Formas funcionais dos modelos reolégicos de PP disponiveis na litera-
tura.

Modelos
Reolégicos
n=f() Modelos Classicos

Trabalhos

n=f(T,p) | DRABEK et al|(2018)

= f(M,) |DRABEK et al|(2018)

(
(

n=f(%17T) |PARK e LYU| (2018)
(

= f(IF) ||ICOSTA|(2005)

2.3.2 Extrusao de Polipropileno

Buscaram-se trabalhos que envolvessem a extrusao de PP, de forma a compre-
ender o estado da arte sobre o tema. A pesquisa resultou na identificacao de duas

linhas de estudo:

e Influéncia da extrusao nas caracteristicas do polipropileno durante ou apds
o processamento, como nos trabalhos de [LIU et al.| (2015), RAMOS e HEL-
SON| (2007), CANEVAROLO e BABETTO| (2002), CANEVAROLO)| (2000)) e
MACAULEY et al.| (1998);

e Anadlise de diferentes extrusoras ou elementos de parafuso sobre a operacao
de extrus@ao do PP, como nos trabalhos de ANDERSEN| (2017) e CHANG e
WHITE (2003)).

Ressalta-se a relevancia dos grupos de estudo do Brasil em temas relacionados
a essas linhas de pesquisas, cujos trabalhos abordam o comportamento do polipro-
pileno quando submetido a multiplas extrusoes. Mais especificamente, CANEVA-
ROLO| (2000) estudou a evolugao das curvas de distribui¢ao de massa molar durante
a degradagao do polimero, (CANEVAROLO e BABETTO), (2002)) estudaram os efei-
tos do tipo de parafuso nesse processo e RAMOS e HELSON (2007)) caracterizaram
as propriedades térmicas e mecanicas do polipropileno depois de seguidos processos

de extrusao.

MACAULEY et al. (1998) analisaram em particular como alguns parametros de
processo, como temperatura dos rolos, velocidade da esteira, espassamento do molde
e espessura do filme, podem influenciar a qualidade do produto final. A Figura [2.15

mostra o sistema estudado por esses autores.
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Figura 2.15: Sistema estudado por MACAULEY et al. (1998) (adaptado).

CHANG e WHITE (2003)) fizeram comparagoes de desempenho usando alguns
tipos de extrusoras. As massas molares das resinas de PP produzidas neste traba-
lho sao mostradas na Tabela As letras indicadas que antecedem os tipos de

extrusoras sao usadas no artigo, sendo por isso também utilizadas nessa tabela.

Tabela 2.4: Massas molares ponderais médias das resinas de PP produzidas no
trabalho de CHANG e WHITE (2003).

Tipo de Extrusora Massa Molar PP (g/mol)
PP inicial M, = 5,98 x 10°
A) Intermeshing co-rotating TSE M, = 3,41 x 10°
B

Int hi ter-rotating TSFE
) In er’mfs ing counter-rotating M, = 3.55 x 10°
configuragao de parafuso 2)

M, = 4,06 x 10°
configuragao de parafuso 1)

D) Tangencial counter-rotating TSE M, = 2,90 x 10°
E) Kobelco Nex-T M, = 2,62 x 10°

(
(
(
(C) Intermeshing counter-rotating TSE
(
(
(

A partir da massa molar inicial do PP e das massas molares das resinas finais,
os autores concluiram que as extrusoras do tipo Kobelco Nex-T (E) e Intermeshing
counter-rotating (C) foram responsaveis pela maior e menor degradagao de polipro-
pileno nas condicoes do experimento, respectivamente. Além disso, a comparacao
entre as extrusoras dos tipos Tangencial counter-rotating (D) e Intermeshing (A,
B e C) mostrou que a degradacao de PP foi maior na primeira. Compararam-se
também as extrusoras dos tipos co-rotating (A) e counter-rotating (B e C) e o re-
sultado obtido foi que o primeiro tipo resultou em maior degradacao de PP que o

segundo.

Os autores também analisaram os tempos de residéncia nas extrusoras para a
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mesma taxa de alimentacao e mesma velocidade de rotacao dos parafusos, cujo
resultado é mostrado na Figura

Como esperado, devido ao resultado anterior, a extrusora do tipo Kobelco Nex-T
(E) apresentou o tempo de residéncia médio mais longo e a distribuigao de tempos
de residéncia mais larga, enquanto a extrusora do tipo Intermeshing counter-rotating
(C) apresentou o tempo de residéncia médio mais curto e a distribui¢ao de tempos
de residéncia mais estreita. Analogamente, a extrusora do tipo Tangencial counter-
rotarting (D) apresentou tempos de residéncia médio maiores que as extrusoras dos
tipos Intermeshing (A, B e C), assim como a extrusora do tipo co-rotating (A)
apresentou tempos de residéncia médio maiores que as extrusoras do tipo counter-
rotating (B e C). Nota-se que a degradagao discutida nesse artigo estd relacionada
ao tempo de residéncia do polimero ao longo da extrusora e nao as temperaturas

envolvidas no processo de extrusao.
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Figura 2.16: Tempo de residéncia nas extrusoras analisadas para a mesma taxa

de alimentacao e mesma velocidade de rotagao dos parafusos. Figura adaptada do
trabalho de CHANG e WHITE] (2003).

2.3.3 Desgaste de Extrusoras

Foi conduzida uma pesquisa na literatura aberta sobre degaste de extrusoras
e poucos artigos foram encontrados. Os assuntos abordados nesses trabalhos sao
difusos e discorrem, principalmente, sobre a caracterizagao do desgaste com auxilio

de analises quimicas e mecanicas do material usado para a confeccao da extrusora
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(FOX et al|(2005), PARDO e ARISTIZABAL (2017) e DURCZAK| (2017)). Nao

foram encontrados trabalhos que procurassem analisar o motivo ou propor uma

solugao para o problema do desgaste causado pelo processo de extrusao.

Além dos artigos mencionados, foi encontrado um trabalho relevante, escrito por

QAMAR et al.|(2007)), cujo objetivo é predizer o tempo de vida 1til de uma extrusora

considerando os problemas estruturais mais comuns neste equipamento durante um
processo de extrusao, que sao a fratura e o desgaste. Apesar do foco desse trabalho
ser o molde e nao o parafuso, ele pode servir como fonte de consulta inicial para
trabalhos que envolvam a predicao da vida ttil de um parafuso de extrusora, também

considerando o desgaste natural de operacoes de extrusao.

Signs of wear problems:

* metal particles in extruded product
* metal particles on screen pack

* unusual noises from extruder

* high motor load

* high temperatures

Wear problem

Remove cormosive subslance
Use cormosion resistanl metals

Yes

Long term?

| Replace worn parts

: Wear resistant surfaces
Abrasive wear? Change sequence of addition
Check pressure gradients
Yas
Soft screw surface — :
Improper cleaning methed, Yes Yes isalignmen
e.g. hard metal brushes ;a:[r:;‘:'wl“ﬂ:a:lr’ 1 In the feed sechion? & Metal pﬂmbﬁ in feed
Improper purging compound gntt Insufficient clearance
MNo
No No 1 Yes | Compression ratio too high
: : # Compression length too short
7
Abrasive fillars in Yes ‘Wear at screw root Compression secon Incorrect screw/bamel material
the compound? and flight flanks? No i Warped screw or barrel
Yes ; ? Yes Misal
No Mel " isalignment
g ’ * Serew run dry too long
Use less abrasive filler Incomect screw/barrel material
e Yes Incomect dimensions
Add filler downsiream Wear at shank? - .
Apply wear resistant coating Debris in shank region
to root and flight flanks
No

ves| Incorrect barrel liner material
Wear at barrel but || Nowear resistant barrel liner
nol at screw? Nitrided barrel worn through
very thin hardened layer

Figura 2.17: Fluxograma proposto para resolucao de problemas de desgaste em
extrusoras. Figura extraida de RAUWENDAALJ (2016).

Os estudos encontrados na literatura cientifica que mais se aproximam da solugao
de problemas de desgaste em extrusoras sao os trabalhos de RAUWENDAATLJ (2016))

e de KHAN et al| (2014]). Esses trabalhos nao discorrem sobre experimentos envol-

vendo desgaste, mas reportam andlises de possiveis causas de problemas em extru-
soras e sobre como resolvé-los com auxilio de um fluxograma simplificado de trou-
bleshooting (RAUWENDAALJ (2016)), mostrado na Figura2.17} e de uma check list
(KHAN et al|(2014))).
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Outros exemplos de materiais que podem ser consultados sobre solugoes de pro-
blemas associados ao desgaste de extrusoras sao livros-texto especificos sobre ex-
trusao, como o escrito por RAUWENDAAL (2014)), e livros-texto focados na re-
solucao dos diferentes problemas que podem ocorrer com extrusoras industriais,
como o escrito por CAMPBELL e SPALDING; (2013)).

2.3.4 Modelagem Matematica a Parametros Concentrados

Uma operacao de extrusao pode ser resumida da seguinte forma: o polimero,
geralmente na forma de pd ou pellet, é alimentado no funil e segue para o espaco
anular entre o barril e o parafuso, ficando em contato com ambos, sendo que o
primeiro é estacionario e o segundo possui movimento de rotagao. Como resultado,
sao geradas forcas de atrito que sao responsaveis pelo transporte do polimero ao
longo do equipamento e pela fusao do material, junto com o calor fornecido pelos
aquecedores. Quando a temperatura de fusao é alcancada, forma-se um filme de
material fundido préximo a superficie do barril. O polimero no estado liquido é
transportado para a matriz, localizada depois do parafuso, e que é responsavel pela
forma do produto final. Essa é uma operacao aparentemente simples, mas que
apresenta grande complexidade devido as diferentes regioes da extrusora e as diversas

possibilidades de construgao do parafuso.
As regides de uma extrusora responséavel pelos diferentes objetivos em um pro-
cesso de extrusao sao usualmente classificadas por zonas, tais como descrito abaixo:
1. Zona de alimentagao ou de transporte de sélido, onde o material se encontra

no estado sélido e proximo ao funil de alimentagao;

2. Zona de compressao ou de fusao, onde o material comeca a ser fundido, exis-

tindo simultaneamente os estados sélido e liquido;

3. Zona de bombeamento, onde o material, ja completamente fundido, é bombe-

ado para a matriz depois do parafuso.

A Figura mostra algumas roscas, descritas por MANRICH]| (2005)), que po-

dem ser tipicamente utilizadas para o processamento de polimeros:
a) Rosca com filete duplo na zona de alimentagao: desenhada com o objetivo de
diminuir a flutuacao na alimentacao causada por interrupcoes na dosagem;

b) Rosca de passo varidvel: permite otimizar o angulo de hélice em cada zona

individualmente;
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¢) Rosca de passo varidvel para borrachas: o passo é reduzido conforme se afasta
da zona de alimentacao, comprimindo o material processado e, ao mesmo

tempo, mantendo a profundidade do canal constante;

d) Rosca conica: usada quando o diametro do barril é conico. Serve para compri-
mir o material por meio de uma complexa combinagao de varidveis geométricas

de forma balanceada;

e) Rosca com zona de descompressao: colocadas em regides de degasagem ou em

zonas com alimentacao lateral.

Figura 2.18: Exemplos de roscas utilizadas para o processamento de polimeros.
Figura extraida de MANRICH] (2005)).

Segundo LAFLEUR e VERGNES (2014)), as principais medidas de uma extru-

sora convencional, com base no diametro nominal do parafuso, D, sao apresentadas

na Tabela Nota-se que essas medidas nao constituem regras rigidas, visto que
muitas das extrusoras reportadas na literatura, e mesmo as extrusoras industri-
ais encontradas em sites de compra e venda de equipamentos para a industria de

polimero, nao seguem essa recomendacao.
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Tabela 2.5: Medidas principais de uma extrusora convencional com base no diametro
nominal do parafuso.

Dimensao Medidas
Comprimento total 20-30D
C i to d d

?mprlmein o da zona de 48D
alimentacgao
C i to d d
omprimento da zona de 6.10D
bombeamento
Passo do parafuso 1D
Espessura da rosca 0,1D
Profundida de zona de
) ~ 0,1-0,15D
alimentacao
Espacamento entre a rosca

) 0,0025D
e o barril
Razao de compressao 2-4

A modelagem matematica apresentada nesta dissertacdo tem como base os
fenomenos intrinsecos a natureza do sistema como, por exemplo, os principios de
conservagao de massa e energia que ocorrem durante o processo de extrusao. A

representacao de uma extrusora pode ser feita como mostrado na Figura [2.19]

Tangue 1 Tanque 2 Tanque i Tangue N-1 Tangque N

T ) & = ) e oy G
fo :D\-_/:D' L ::)\_____/:D, N [:Lr>©:>\-._../ =0
b — bi-1 bi — Bt Opgq ~— by ~——

Figura 2.19: Representacao de uma extrusora como uma série de tanques de mistura.

A representagao de um escoamento como uma série de tanques de mistura pode
ser vista como uma técnica de discretizagao numérica do sistema e tem sido frequen-
temente utilizada para realizar os calculos numéricos necessarios e obter as variaveis
de interesse como solugao. De acordo com essa representacao, a extrusora € descrita
como uma série de N tanques de mistura (do termo em inglés, Continuous Stirred
Tank Reactor, CSTR), sendo que em cada tanque i estd associada uma vazao méssica
fi no sentido do escoamento e, como em algumas regioes da extrusora também existe
contrafluxo (backflow), uma vazao méssica b; no sentido contrario ao escoamento,

que pode ser escrita em termos da razao de backflow, oy:

b = i f: (2.3.1)
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Nota-se que a discretizacao da extrusora apresenta algumas imposicoes fisicas,
tais como b; = 0, ay = 0 e, por consequéncia, fy = fo, jd que a massa se conserva ao
longo da extrusora, e by = ay fo devido a igualdade anterior. Modelos similares a
esse foram utilizados por alguns autores para representar um processo de extrusao,
como| KUMAR et al.| (2008), AVRAY e ISAMBERT] (2010), VAUCHEL et al.| (2010]),
EITZLMAYR et al|(2014) ¢ DEWASME et al.| (2016).

A pesquisa de artigos disponiveis nessa area de estudo foi conduzida com o
objetivo de representar um modelo simplificado que permitisse a obtencao do perfil
de temperaturas da massa do PP ao longo de uma extrusora industrial e a anélise
de sensibilidade de alguns parametros importantes em um processo de extrusao.
Os trabalhos identificados tém em comum o fato de utilizarem pequenas segoes de
extrusoras de laboratdrio para conduzir as analises. Observou-se que os estudos

encontrados podem ser divididos em dois grupos:

e Estudo do escoamento de polimero fundido ao longo de extrusoras, como nos
trabalhos de KETTEMANN et al| (2019), TRIPPE e SCHOPPNER/ (2019),
ROLAND et al.| (2019), ROLAND| (2018), MIKULIONOK] (2018), MARS-|
CHIK et al(2018),[PACHNER et al|(2017), DEWASME et al(2016), EBEID|
e FIKRY] (2015), ALFARO et al| (2015)), EITZLMAYR et al| (2014]), AVRAY]

e ISAMBERT] (2010) e WILCZYNSKI ¢ WHITE (2003);

e Andlise do tempo de residéncia e qualidade da mistura em extrusoras, como
nos trabalhos de KENNEDY et al| (2014), REITZ et al| (2013), VAUCHEL|
et al.| (2010), KUMAR et al.| (2008)) e SURESH et al. (2008).

A maior parte dos artigos sobre Modelagem Matematica a Parametros Concen-
trados se concentra no estudo de alguns aspectos do escoamento de polimero fundido
nas extrusoras. Isso pode ser explicado porque os fenomenos envolvidos na segao
da extrusora que apresenta o polimero nesse estado fisico sao mais simples que em
outras sec¢oes, como a de transporte de solidos, onde ocorre escoamento de material
parcialmente sélido e liquido devido a fusao de parte dos sélidos alimentados no equi-
pamento, de forma que a modelagem matematica de fluidos completamente fundidos
nao é tao complexa quanto a de sistemas bifasicos. Além disso, o efeito da dissipacao
viscosa é muito importante durante o processo de extrusao de um polimero porque o
modelo reolégico estd presente no termo de dissipacao e, portanto, a reologia exerce
forte influéncia sobre a variagao da temperatura do polimero ao longo da extrusora.
Assim, alguns trabalhos também tém como foco o desenvolvimento de um modelo

matematico para o termo de dissipacao viscosa.

Um dos trabalhos mais completos encontrados sobre o tema é o reportado por
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EITZLMAYR et al| (2014). Nesse trabalho, os autores apresentaram um modelo

unidimensional da zona de bombeamento de uma extrusora de dupla rosca que

considera, principalmente, as seguintes variaveis: razao de preenchimento, pressao,
temperatura do polimero fundido, poténcia e torque do motor e tempo de residéncia.
Esse modelo foi desenvolvido a partir dos balangos de massa e energia em cada

elemento de discretizacao da extrusora, como mostrado na Figura

Ry YN

VA !(
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12 3
= a - b =N
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Figura 2.20: Discretizacdo da extrusora reportada por EITZLMAYR et al| (2014),
sendo que a é a vazao de alimentacao, b é a vazao causada pelo movimento do
parafuso e ¢ é a vazao causada pela pressao.

A modelagem matematica desenvolvida nesta dissertagao é similar ao que que foi

feito por EITZLMAYR et al.| (2014), mas apresenta algumas diferengas. No presente

trabalho, além do desenvolvimento de um modelo reolégico multivariavel a partir de
dados experimentais para ser implementado no modelo matematico, considerou-se
perfis de temperaturas no barril e no polimero fundido. Por outro lado, o autor
utilizou, na modelagem matemaética, o modelo classico de Carreau e considerou,
além dos perfis de temperaturas no barril e no polimero fundido, o perfil também

no parafuso, como mostrado na Figura [2.21

O resultado mais relevante do trabalho de EITZLMAYR et al.| (2014) é a pos-

sibilidade de obtencao do perfil de temperatura do polimero fundido ao longo do

parafuso, ja que sua medida experimental é de dificil obtencao. Entretanto, o mo-
delo consegue predizer a temperatura em apenas uma direcao, de forma que a rea-
lidade de um processo tridimensional requer modelos mais complexos. Nota-se que

este texto também apresenta um perfil de temperatura unidimensional do polimero
fundido.
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Figura 2.21: Temperatura do barril, do polimero fundido e do parafuso em cada
elemento numérico. Figura adaptada de EITZLMAYR et al.| (2014]).

TRIPPE e SCHOPPNER)/ (2019) desenvolveram um modelo matemético para o
termo de dissipacao, com base em um balango de energia simplificado, que pode
ser aplicado desde a secao da extrusora voltada para o transporte de sélidos da
alimentacao até a regiao onde ocorre a fusao do material. Entretanto, o trabalho
abordou o termo dissipativo com expressoes muito simples, de forma que os resulta-
dos obtidos provavelmente nao podem ser extendidos ou extrapolados para operagoes

industriais reais.

ROLAND) (2018)) e ROLAND et al.| (2019)) desenvolveram relagdes analiticas para
a dissipagao viscosa com auxilio de relagoes rigorosas, a partir do produto interno
duplo entre a tensao de cisalhamento e o gradiente de velocidade. A adimensiona-
lizacao das equagoes, com consequente criacao de grupos adimensionais, junto com
o uso de métodos heuristicos, permitiram o desenvolvimento de uma expressao para
o termo de dissipagao. Os autores obtiveram relagoes entre as variaveis envolvidas
que consideram tanto os efeitos de fluidos nao-Newtonianos, quanto o escoamento no
canal de parafusos genéricos ou que apresentaram uma geometria especifica. Apesar
do modelo desenvolvido ser capaz de predizer a dissipacao viscosa, existe a limitagao
do escoamento ser bidimensional, o que nao condiz com a operacao de um processo
de extrusdo industrial. E importante enfatizar que essas expressoes nao foram com-
binadas com balancos de massa e energia para representar o comportamento de

sistemas reais de extrusao.

Existem muitos estudos publicados que analisam os efeitos das distribuicoes de
tempo de residéncia e das condigoes de mistura em extrusoras com auxilio de mo-
delos fenomenologicos. Contudo, como o tema foge do escopo proposto na presente

dissertacao, nao foram feitas analises detalhadas sobre a natureza desses trabalhos.
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2.3.5 Simulacao Computacional via CFD

Sistemas simples de escoamento podem ser resolvidos analiticamente com auxilio
das equagoes de balango de massa global, conservacao de massa das espécies
quimicas, momento e energia, juntamente com o estabelecimento de equagoes consti-
tutivas, como, por exemplo, os modelos reolégicos, além das hipoteses simplificadoras
necessarias. Entretanto, no caso de sistemas mais complexos ou quando se deseja
estudar um determinado sistema da forma mais real possivel, a resolucao analitica
das equacoes torna-se quase sempre impossivel, sendo necessario o uso de métodos

numéricos sofisticados e softwares especificos.

As técnicas de Fluidodinamica Computacional, segundo [VERSTEEG e MALA-
LASEKERA (1995)), constituem uma poderosa ferramenta para analisar um deter-
minado sistema de interesse e que envolve escoamento de fluido, transferéncia de
calor e fenomenos associados, como reagoes quimicas, por meio de simulacoes com-
putacionais. Essa ferramenta é muito poderosa, pois permite o estudo de diversos
sistemas que encontram aplicagoes industriais e nao-industriais relevantes, dentre
muitas outras, como:

e Aerodinamica de carros e aeronaves;

e Hidrodinamica de navios;

e Processos de usinas elétricas;

e Turbomaquinas;

e Transferéncia de calor em circuitos elétricos e eletronicos;

e Processos quimicos e bioquimicos;

e Ventilagdo em prédios;

e Cargas em estruturas offshore;

e Distribuicao de poluentes;

e Escoamento em rios e oceanos.

As simulacGes podem ser realizadas em geometrias tao simples como em um tubo
cilindrico ou uma placa plana e também em geometrias mais complexas, como no
estudo aerodinamico de carros e avioes. Em engenharia quimica, o interesse é mais

voltado para a descri¢ao de escoamentos em equipamentos industriais como bombas,

compressores, ciclones, trocadores de calor, entre outros. Na &rea de polimeros,
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simulagoes computacionais sao de grande auxilio para o entendimento de vérios
processos, dentre os quais se encontra o processo de extrusao, que é objeto de estudo

dessa dissertacao.

A utilizacao de CFD nos estudos de engenharia é cada vez maior, principalmente
por causa da evolucao da tecnologia, que permite a realizacao de simulagoes mais
rapidas e mais condizentes com os comportamentos dos problemas reais. Segundo
VERSTEEG e MALALASEKERA| (1995), um motivo relevante para o uso cada
vez mais frequente desse tipo de ferramenta é a substituicao de procedimentos ex-
perimentais no estudo de sistemas fluidos, ja que ferramentas de CFD podem ter

algumas vantagens em relagao aos procedimentos experimentais, como:

Reducao significativa do tempo e custo;

Capacidade de estudar sistemas em que o controle dos experimentos é dificil

ou impossivel;

Capacidade de estudar sistemas em condigoes perigosas ou acima dos limites

de seguranca;

Resultados com nivel de detalhe praticamente ilimitado.

Os cédigos de CFD sao formados essencialmente por trés elementos principais:

1. Pré-processameto;

2. Solucao das equacoes do problema;

3. Pés-processamento.

Segundo VERSTEEG e MALALASEKERA! (1995), o pré-processamento con-
siste na introducao do problema em estudo em um programa de CFD com auxilio
de uma interface amigavel ao usudario e com a subsequente transformacao desse pro-
blema em uma forma capaz de ser resolvida pelo solver. Nessa etapa, o usuario é
responsavel por:

1. Definir a geometria da regido de interesse (dominio computacional);

2. Gerar a malha, que é a subdivisao do dominio em um ntimero menor de sub-

dominios nao superpostos, chamados de células ou volumes de controle;

3. Selecionar os fenomenos fisicos e quimicos que devem ser modelados;
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4. Definir as propriedades do fluido;

5. Especificar as condigoes de contorno apropriadas nas células que coincidem ou

compartilham arestas com o contorno do dominio.

A solucao das equagoes do problemas é alcancada com o auxilio do solver do
programa de CFD, que é o conjunto de configuracoes do cédigo capaz de resolver
essas equacgoes com o uso dos métodos numéricos adequados. Segundo |[VERSTEEG
e MALALASEKERA (1995), essa etapa inclui trés passos principais:

1. Aproximacao dos perfis das varidveis desconhecidas com auxilio de funcoes

simples;

2. Substituicao dos valores aproximados calculados das varidveis nas equacoes do

problema;

3. Solucao das equagoes.

Esse célculo pode ser realizado com base em alguns métodos numéricos, sendo os
trés principais: Método das Diferengas Finitas (do termo em inglés, Finite Difference
Method, FDM), Método dos Elementos Finitos (do termo em inglés, Finite Element
Method, FEM) e Método dos Volumes Finitos (do termo em inglés, Finite Volume
Method, FVM). Segundo LEWIS et al. (2004), o Método das Diferencas Finitas
é bem estabelecido, conceitualmente simples e usado em muito casos. Contudo,
em problemas com geometria irregular ou condi¢oes de contorno mais complexas,
essa técnica torna-se pouco eficiente. O Método dos Volumes Finitos é uma versao
refinada do FDM e tem se tornado popular na drea de CFD nos tltimos anos. Ainda
de acordo com LEWIS et al.| (2004), o Método dos Elementos Finitos foi inicialmente
desenvolvido em 1960 e atualmente é muito utilizado em estudos de CFD por causa
da flexibilidade e capacidade de resolver problemas de engenharia em diversas areas.
Os principais métodos numéricos utilizados para a resolucao de problemas de CFD
tem sido extensivamente estudados e documentados, por exemplo, nos livros de
VERSTEEG e MALALASEKERA! (1995), FERZIGER e PERIC| (2002) e LEWIS
et al.| (2004))). Como o objetivo dessa dissertagdo nao é discutir esses métodos, a
formulagao matematica detalhada e apresentacao desses métodos nao serao aqui

abordados.

O pos-processamento é a etapa em que se torna possivel visualizar e analisar

os resultados obtidos na etapa anterior utilizando ferramentas graficas. Segundo

VERSTEEG e MALALASEKERA (1995), os pacotes graficos permitem:
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Visualizar a geometria e a malha;

Plotar vetores, linhas, contornos e superficies 2D e 3D;

Acompanhar as particulas de fluido;

Manipular o dominio por meio de translagao, rotacao e redimensionamento

dos eixos.

As trés etapas principais de um estudo de CFD podem ser mais detalhada da

seguinte forma:

1. Desenhar a geometria;
2. Construir a malha;

3. Selecionar o dominio, as propriedades fisicas, as condi¢oes de contorno e outras

configuragoes necessérias para a simulagao;
4. Resolver as equacoes de transporte e constitutivas do sistema;

5. Visualizar e analisar os resultados obtidos.

A etapa de construgao da geometria é importante em um processo de simulagao
computacional utilizando ferramentas de CFD. Isto se deve ao fato de que os resul-
tados obtidos na simulagao sao tao mais condizentes com a realidade do processo
quanto maior for a semelhanga entre a estrutura fisica a ser simulada e a geometria

desenhada em um dos pacotes computacionais adequados para este fim.

No caso de uma extrusora industrial, que é o tema dessa dissertacao, uma si-
mulacao adequada e realista exige que a geometria utilizada em um programa de
CFD seja bem representada ao longo de toda a sua complexa estrutura, especial-
mente em zonas onde o escoamento é mais complicado, como nos diferentes elemen-
tos do parafuso e na estreita zona denominada flight clearance, que é o espagamento

entre a rosca do parafuso e o barril.

O desenho da geometria pode ser feito com o auxilio de qualquer pacote CAD (em
inglés, Computer Aided Design) existente, como AutoCAD, Solidworks, Rhinoceros
3D ou os pacotes proprios do ANSYS, como Design Modeler, Gambit e SpaceClaim.
Nesse trabalho o pacote CAD utilizado foi o SpaceClaim.

Assim como no caso da geometria, a etapa de construcao da malha numérica
também é muito importante para uma simulacao que tenha como objetivo represen-

tar de forma mais realista possivel um determinado sistema. A regiao onde ocorrem
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os fendmenos fisicos e quimicos precisa ser dividida em varias regioes menores, para
que os calculos matematicos possam ser realizados. Esse procedimento é chamado
de discretizagao do dominio, formando a malha numérica, e as regioes menores sao

chamadas de células, volumes de controle ou elementos da malha.

Os nés de uma malha numérica podem ser localizados no centro das células ou
na intersecao entre elas, a depender da definicao e do método numérico utilizados.
Os fenomenos em estudo sao avaliados nesses nos e, portanto, a solucao do problema
(velocidade, pressao, temperatura, entre outras varidveis) também é obtida nesses

pontos.

FERZIGER e PERIC| (2002) descreveram alguns tipos de malhas existentes,
cujas representacoes sao mostradas nas Figuras 2.22] 2.23] e [2.24]

e Malha estruturada ou regular
Esse tipo de malha é formado por familias de linhas, cujos membros de familia
distintas se cruzam apenas uma vez e membros de uma mesma familia nao se
cruzam. Esse é o tipo mais simples de malha, por ser equivalente a um conjunto
de eixos cartesianos. Consequentemente, qualquer ponto dessa malha pode ser

identificado por indices cartesianos ¢, j e k.

Figura 2.22: Exemplo de malha 2D estruturada nao-ortogonal.

e Malha estruturada em bloco
Nesse tipo de malha existem dois ou mais grupos de malhas estruturadas

diferentes, acopladas para formar a regiao geométrica estudada.
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Figura 2.23: Exemplo de malha 2D estruturada em bloco.

e Malha nao-estruturada
Esse tipo de malha é formado por células sem uma organizacao especifica e,
por isso, é usada geralmente em geometrias complexas. Esse tipo de malha
¢ mais bem adaptada para os métodos de volumes finitos e elementos finitos.
Uma malha é classificada como hibrida se possuir elementos estruturados e

nao-estruturados.

Figura 2.24: Exemplo de malha 2D nao-estruturada.

As malhas numéricas descritas podem ser formadas por elementos regulares me-

nores, como mostrados nas Figuras (malhas 2D) e [2.26] (malha 3D):

o . [ ]

Triangle Quadrilateral

Figura 2.25: FElementos regulares constituintes de malha 2D: triangulo e qua-
drilatero. Figura extraida de ANSYS| (2017a)).

38



o
Tetrahedron Hexahedron

‘.. . #
-+

Prism/Wedge Pyramid

Figura 2.26: Elementos regulares constituintes de malha 3D: tetraedro, hexaedro,
prisma e piramide. Figura extraida de |ANSYS| (2017a).

Como a etapa de resolucao das equagoes envolvidas depende fortemente da etapa
da construcao da malha numérica, uma malha bem construida resulta usualmente
em um resultado mais preciso e mais condizente com a realidade. Dessa forma,
regioes onde o escoamento é mais complexo, como nas vizinhancas de superficies,
exigem uma malha mais refinada, com elementos menores e maior quantidade de
nos, permitindo a realizacao de mais calculos pelo programa e, consequentemente,
gerando um resultado mais realista. Existem, portanto, parametros que caracteri-

zam a qualidade de uma malha, sendo os principais (ANSYS, 2019):

e Element Quality (Qualidade do Elemento): é baseado na razao entre o volume
do elemento e a soma do quadrado do comprimento de suas arestas para malha
2D e na razao entre o volume do elemento e a raiz quadrada do cubo da soma
do quadrado do comprimento de suas arestas. Esse parametro esta na faixa
0-1, em que 0 indica um elemento com volume minimo ou nulo e 1 indica um

quadrado ou cubo perfeito;

o Aspect Ratio (Razao de Aspecto): é baseado na razao entre medidas dos ele-
mentos. KEsse parametro estd na faixa 1-oo, em que 1 indica um elemento

simétrico; quanto maior seu valor, maior é o desvio da condigao de simetria;

o Skewness (Assimetria): segundo |ANSYS) (2017b), esse é um dos parametros
de qualidade de malha mais importantes. Esse parametro determina o quanto

uma face ou elemento esta perto da idealidade. A Tabela [2.6| mostra as faixas
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dos valores e a Figura mostra um exemplo de triangulo e quadrilatero

simétricos e assimétricos;

Equilateral Triangle Highly Skewed

Triangle
Equianaular Highly Skewed
Quad Quad

Figura 2.27: Exemplos de triangulo e quadrilatero simétrico e assimétrico.

Tabela 2.6: Faixas de valores do parametro skewness (ANSY'S| 2017b)).

Nivel de

Valor . .
Simetria
0 Simétrico

entre 0 e 0,25 | Excelente
entre 0,25 e 0,5 Bom
entre 0,5 e 0,75 | Aceitavel
entre 0,75 e 0,9 Pobre

entre 0,9 e 1 Ruim

1 Inaceitavel

e Orthogonal Quality (Qualidade Ortogonal): esse parametro refere-se ao grau
de ortogonalidade dos elementos e estd na faixa 0-1, e que 0 indica o pior
elemento (total colinearidade) e 1 indica o melhor elemento (total ortogonali-
dade).

A malha numérica de uma determinada geometria pode ser construida utilizando
qualquer programa préprio para isso, como o Pointwise ou o pacote préprio do
ANSYS, que é o Meshing.

A selecao dos dominios onde ocorrem os fenomenos e a variacao das grandezas

envolvidas no processo, das propriedades fisicas dos fluidos e sélidos presentes, das
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condicoes inicial e de contorno, entre outras especificagoes necessarias para uma
simulagao de CFD, sao feitas nos pacotes especificos de cada software. No caso do

Polyflow, usado neste trabalho, esse pacote é o Polydata.

Apés a definicao das caracteristicas de interesse, a simulacao pode ser feita
usando o solver, que também é especifico para cada software, e que tem como ob-
jetivo resolver as equacoes de balanco e constitutivas existentes no problema em
estudo com auxilio dos métodos numéricos mais adequados. Essas equagoes sao as

seguintes:
Conservacao de massa:

ap L
5% + V- (pt) =0 (2.3.2)

Conservacao de momento linear:

Dv

= : 7 2.3.3
P Vp+V -7+ pg (2.3.3)

Conservacgao de energia:

DT . Olnp\ Dp .
DT _ g 7 2Py 2.3.4
P Dy <(’)lnT)p pt V" (23.4)
Equacao constitutiva:
n=n(7) (2.3.5)

O resultado pode ser visualizado em qualquer pacote de pds-processamento, como
o CFD-Post, proprio do ANSYS. Esse pacote permite a visualizacao dos campos
de escoamento das grandezas calculadas com o apoio de varias ferramentas como
contornos, vetores, planos e linhas, graficos, animacgoes, entre outras. Além disso,
¢é possivel exportar os valores para outros programas, como o Microsoft Fxcel, para

trabalhar com os resultados da forma mais conveniente.

Existem muitos programas capazes de conduzir simulagoes numéricas de
parametros distribuidos que consideram a variacao das grandezas existentes no
espaco tridimensional. Nos artigos pesquisados foi identificado o uso dos seguin-
tes softwares: LIGGGHTS, OpenFOAM, Polyflow, CFX, Fluent, Ludovic, XimeX,
MoldFlow, Comet e COMSOL Multiphysics. Entre esses, apenas LIGGGHTS e

OpenFOAM sao de cédigo aberto, enquanto os demais sao programas comerciais.
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Softwares usados em trabalhos de
simulacdao computacional com
ferramentas de CFD

OUTROS
23%

POLYFLOW
59%
NAO
INFORMADO
18%

Figura 2.28: Softwares usados nos trabalhos de simulagao computacional com fer-
ramentas de CFD.

A Figura [2.28| apresenta os softwares de CFD usados em trabalhos sobre si-
mulacao computacional envolvendo o processo de extrusao de polipropileno. Nota-se
que a maioria dos artigos encontrados na literatura sobre o tema utilizou o Polyflow,
presente em 59% dos estudos. Nota-se que 18% dos estudos nao informou o programa

no qual o estudo foi desenvolvido e 23% usam os outros softwares mencionados.

O Polyflow é um software de simulagao de Dinamica dos Fluidos Computacional
desenvolvido pela empresa ANSYS Inc. VANANDRUEL (1995) explicou o Polyflow

da seguinte forma:

Polyflow is a general Computational Fluid Dynamics finite element pro-
gram which simulates the flow of Newtonian and non-Newtonian fluids,
with a special emphasis on rheological complex liquids in industial pro-

cesses.

A major objective of Polyflow is Computer Aided Processing: using the
computer as a laboratory, the engineer understands, modifies, creates,
tests and improves processes in which flow of viscous liquids plays a domi-
nant role. The code is used for modeling a variety of processes: extrusion,
fiber spinning, laminar mizing, coating, sedimentation, heat transfer,
chemical reactions, flow through channels, thermoconvection and many

others.

Advanced computational methods have been implemented for calculating
free surfaces and interfaces which are typical of many processes. Polyflow

1s also used as a toolbox for developing new applications.
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Segundo JUNHONG (2003), o Polyflow é um software de CFD especializado
no processamento de polimeros. E, portanto, uma ferramenta 1til na investigacao
e simulacao de problemas envolvendo extrusao e moldagem por injecao. Ainda de
acordo com esse autor, algumas aplicagoes industriais podem ser estudadas com
auxilio de simulacoes conduzidas com esse programa para qualquer tipo de material
viscoelastico, como extrusao e coextrusao, revestimentos de fios e cabos, predigao
do formato do molde a partir do produto final (inverse die design), moldagem por

sopro e injecao, entre outras.

O dominio do Polyflow em relagao aos demais programas usados em estudos de
CFD pode ser explicado pelo fato desse software ser projetado especificamente para
realizacao de simulagoes relacionadas ao escoamento de polimeros e aos processos
mais comuns nessa area, como extrusao, termoformacao e moldagem por injecao e

SOpro.

Segundo JUNHONG (2003), as principais caracteristicas do Polyflow sao as se-

guintes:

e Solver robusto para reologias nao-Newtonianas complexas, incluindo escoa-

mento viscoelastico, muito comum na area de processamento de polimeros;

e Solver diretamente acoplado, nao-estruturado e que usa a técnica de Elementos

Finitos;

e Técnicas avancadas para lidar com deformacao de malhas, movimento com-
plexo de partes sélidas (como a de parafusos) e deteccao do contato entre

superficies livres e molde;

e Virias técnicas 2D e 3D de reorganizacao da malha (remeshing) que possibi-

litam a predicao de superficies livres no escoamento de fluidos;

e Virios tipos de modelos reolégicos: 10 modelos nao-Newtonianos e 9 modelos
viscoeldsticos, além de 8 modelos de viscosidade como funcao da temperatura.

Os modelos classicos e viscoeldsticos sao mostrados na Tabela

e Contornos moveis com especificagao da forga normal, da velocidade normal ou
da tensao interfacial, permitindo o compartilhamento da condi¢ao de contorno

por duas superficies diferentes.
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Tabela 2.7: Modelos reoldgicos presentes no Polyflow.

Modelos Reoldégicos
Modelos Classicos Modelos Viscoelasticos
Power Law Upper-Convected Maxwell
Cross Oldroyd-B
Cross Modificado White-Metzner
Carreau-Yasuda PTT Linear
Bird-Carreau PTT Exponencial
Bingham Giesekus
Bingham Modificado FENE-P
Herschel-Bulkley POM-POM
Herschel-Bulkley Modificado Leonov
log-log -

Other CAD/CAE geometry |ANSYS

Packages | DesignModeler
geometry )
or mesh geometry
GAMBIT ANSYS Meshing

- geometry setup

|- 2D/3D mesh generation
- 20030 mesh generation =

Other Material
2nb3D Databases
mash .
w material
roperties
POLYDATA ) v e
material
_mesh import data file POLYMAT
- physical models . .
_boundary conditions - material properties
- material properties
data file
POLYFLOW sle
Other CADICAM ¢ »
Packages IGET | olyflow calculation results = |- statistical postprocessing for
file | P file mixing tasks
results file
CFD-POST Other
Postprocessing
- postprocessing Packages

Figura 2.29: Estrutura do Polyflow. Fonte: Adaptado de |ANSYS| (]2017a[).
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O Polyflow foi o programa de CFD escolhido para conduzir esse estudo princi-

palmente porque, além das vantagens citadas por JUNHONG] (2003), ele conta com

diversos modelos reolégicos e a maioria dos trabalhos sobre simulacao numérica de
processos de extrusao utiliza esse software, mostrando que ele é capaz de simular

diversos casos de escoamento de polimero e que é bem aceito na literatura.

A Figura[2.29| mostra a estrutura de um programa de CFD, mais especificamente
do Polyflow. Os pacotes que nao estao hachurados em verde, como o Polymat e o
Polystat, sao pacotes do Polyflow utilizados para atingir objetivos especificos, como

a definicao de materiais e o estudo da mistura de particulas, respectivamente.

Nesta secao, além da fundamentacao tedrica sobre ferramentas de CFD,
reportam-se os principais trabalhos na area de CFD relacionados ao escoamento de

polimeros em extrusoras, e que podem ser divididos nos seguintes grupos genéricos:

e Anadlise de grandezas envolvidas no escoamento de polimeros em extru-
soras, como nos trabalhos de LEWANDOWSKI e WILCZYNSKI| (2018),
WILCZYNSKI et al| (2018), [TAGLIAVINI (2018) LEWANDOWSKI e
WILCZYNSKI (2017), XU et al| (2017), SINGH ¢ MUTHUKUMARAPPAN|
(2016), [KE et al] (2014) e WANG) (2013);

e Desenvolvimento de métodos numeéricos aplicados as simulagoes de CFD, como
nos trabalhos de EUSTERHOLZ e ELGETTI (2018)), XU et al.| (2018)), WIT-|
TEK et al| (2018), HE et al| (2017), EITZLMAYR e KHINAST| (2015a)) e
FARD e ANDERSON]| (2013));

e Aniélise do efeito das distribuigoes de tempo de residéncia e da qualidade da
mistura em extrusoras, como nos trabalhos de MARSCHIK et al. (2019), RO-|
BINSON e CLEARY] (2019)), NAKAYAMA et al| (2017), EITZLMAYR ef
(2017) XU et al.| (2017)), EITZLMAYR e KHINAST) (2015b)) e FEL et al|

(2014);

e Outros estudos de simulacao computacional com CFD envolvendo extrusao
de polimero, como nos trabalhos de [ZHANG et al| (2018)), FADEYIBI et al
(2016), STEPHAN et al.| (2016) e YILMAZ et al. (2014).

O objetivo do presente trabalho é o estudo do escoamento de polipropileno em
extrusoras e pode ser incluido na primeira das quatro areas em que os artigos encon-
trados foram divididos. Assim, o principal trabalho de referéncia dessa dissertacao

foi escrito por WANG, (2013), cuja andlise pode ser observada de forma mais apro-

fundada no capitulo de Resultados e Discussao.
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Estudos tedricos sobre as técnicas de CFD ou o desenvolvimento de métodos
numéricos nao constituem o tema desta dissertacao. No entanto, como trabalhos
nessa area podem ser de grande importancia, ressalta-se aqui que varios autores tém
desenvolvido métodos numéricos mais robustos para a implementacao de modelos e

estudo de escoamentos de polimeros em sistemas de geometria complexa.

Deve-se observar que a construcao da malha para a realizacao dos estudos de
CFD neste trabalho foi feita utilizando a técnica de superposigao de malha (do termo
em inglés, Mesh Superposition Technique, MST), de forma que esse procedimento
também ¢ discutido com mais detalhe no capitulo de Metodologia do Estudo de
CFD.

Um dos trabalhos encontrados na revisao bibliografica sobre tempo de residéncia

e qualidade de mistura em extrusoras foi reportado por XU et al.|(2017). Esse tema

é relevante porque evidencia a importancia da homogeneizacao do material nesse
tipo de equipamento para a obtengao de um produto de boa qualidade, evitando
o surgimento de alguns problemas comuns na operacao de extrusoras industriais.
Entretanto, esta é uma area de estudo muito vasta e qualquer analise sobre esse
assunto se encontra fora da abordagem principal da presente dissertacao. E impor-
tante, porém, enfatizar que o tipo de extrusora estudada nos trabalhos de simulagao
computacional baseados em ferramentas de CFD sao, em geral, pequenas secoes de
extrusoras de laboratério, como mostrado na Figura[2.30] Nota-se que os didmetros
sao da ordem de 5 cm e o comprimento é da ordem de 20 ecm. Em extrusoras indus-
triais, os diametros podem superar 100 ¢m e o comprimento pode ultrapassar 4 m,

como pode ser observado na Tabela [5.1]

(b)

Figura 2.30: Representacao esquemadtica da (a) zona de mistura e da (b) unidade
simulada. Figura extraida de XU et al. (2017).

Um dos artigos que podem ser incluidos na tltima das quatro areas de estudo
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pesquisadas é o reportado por STEPHAN et al| (2016). Esse trabalho apresenta o
maior parafuso de extrusora simulada dentre aqueles encontrados na literatura, com
1400 mm de comprimento, podendo ser considerado de laboratorio ou, no maximo,
de uma extrusora piloto, cuja complexidade é muito inferior a de um equipamento
industrial. Entretanto, nao foram fornecidos muitos detalhes acerca do estudo rea-

lizado.

Outro trabalho que se enquadra nessa drea é o reportado por FADEYIBI et
al.| (2016)). Os autores mostraram que, apesar de haver um interesse crescente nos
ultimos anos por pesquisas envolvendo nanocompoésitos, nao existem trabalhos sobre
o desenho de parafusos de extrusoras para o processamento de meios particulados,
como os compositos formados por glicerol e amido de mandioca e inhame com nano-
particulas. Dessa forma, o objetivo principal do trabalho foi desenvolver um parafuso
simples de extrusora para mistura e homogeneizagao de sélidos. Esse trabalho teve
como ponto interessante o fato de apresentar uma inovacao em sua area de pesquisa
e mostrou também o quanto a area de simulacao computacional usando ferramentas

de CFD pode ser vasta e diversificada.

2.3.6 Estimacao de Parametros

Apo6s a avaliacao dos modelos a serem usados na modelagem reoldgica dos grades
de polipropileno comercial, foi realizada a estimacao dos parametros necessarios para
o ajuste dos dados experimentais reolégicos disponiveis com o auxilio do pacote
computacional ESTIMA, desenvolvido a partir do trabalho de SCHWAAB et al.
(2008). Este programa utiliza a fungdo de Minimos Quadrados Ponderados como
funcao-objetivo e um método numérico hibrido constituido pelo método heuristico
do enxame de particulas (do termo em inglés Particle Swarm Optimization, PSO)

acoplado sequencialmente com a técnica de Gauss-Newton.

A funcao de Minimos Quadrados Ponderados é dada por

NE NY

(y5; — yiy (a7, 0))?
Faj=>_ > ;2' (2.3.6)
ij

i=1 j=1

em que [, é a funcao-objetivo a ser minimizada, NE é o nimero de experimentos,
NY é onumero de variaveis de saida, y;; sao os valores experimentais das varidveis de
saida, y;7 sao os valores das variaveis de salda preditos pelo modelo matemético, z;"
sao as variaveis de entrada do modelo, # é o conjunto de parametros a ser estimado

e 0}; é a variancia experimental.
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Segundo SCHWAARB e PINTO| (2007a), a fungao de Minimos Quadrados Pon-

derados considera as seguintes hipoteses:

A distribuicao dos erros experimentais é conhecida e segue a distribui¢ao nor-

mal;
e Os erros experimentais nao estao correlacionados;
e As varidveis de entrada sao bem controladas;

e O experimento é considerado bem feito, de modo que os dados experimen-
tais estao sujeitos apenas a flutuagoes estocasticas e sao tao pequenos quanto

admissivel.

A técnica de otimizacao PSO ¢é classificada como heuristica porque é baseada
em regras evolutivas empiricas encontradas na natureza. No caso desse método,
a inspiracao vem do comportamento de um enxame de animais, como as abelhas.
SCHWAAB et al| (2008) mostraram que o método PSO ¢ eficiente tanto para a
minimizacao, quanto para a construgao da regiao de confianga dos parametros esti-

mados.

Segundo o método, cada individuo do enxame é uma particula que lembra a
melhor solugao encontrada por ela mesma e pelo enxame ao longo da trajetéria de
busca. As particulas se movem no espago de busca e trocam informacao com outras

particulas de acordo com as seguintes equacoes:

U}I;EI = wv;f’d +arn (ffjfg - x};,d) + C2T2($Zlo — :v];d) (2.3.7)
Tpu = Tpa+ Uy (2.3.8)

Nessas equacoes, p € a particula, d é a direcao de busca, k é o nimero de iteracoes,

d o x9° 530 as melhores

v é a velocidade da particula, z é a posicao da particula, "
posicoes encontradas por uma particula e por todo o enxame, respectivamente, sendo
a melhor posicao aquela onde a funcao-objetivo possui menor valor, r; e ry sao dois
numeros aleatérios na faixa [0, 1], w, ¢; e ¢y sdo parametros de busca, em que w
¢ chamado de peso do método e c¢; e ¢ sao os parametros de cognicao e social,
respectivamente. Esses tltimos trés parametros sao os parametros de sintonia do

método numérico.

Ainda de acordo com SCHWAAB et al. (2008)), o método PSO apresenta ca-

racteristicas interessantes ao longo das iteragoes. Nas iteragoes iniciais, a busca
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apresenta forte aleatoriedade, de forma que as particulas conduzem uma busca glo-
bal no espaco de busca. Conforme o nimero de iteracoes aumenta, as particulas
se concentram nas regioes mais promissoras, encontradas na fase de exploracao. A
partir desse ponto, as particulas buscam o valor étimo da solucao. O algoritmo do

método PSO é descrito pelos autores e pode ser reproduzido na forma:

1. Inicializar os parametros de busca:
Niter: niimero de iteragoes;
Npi: nimero de particulas;
Ng: nimero de diregoes procuradas;
TypIN € Tyax: vetores de tamanho N, com limites de busca;
c1, ¢, Wy, wy: parametros de busca;

Iniciar em k£ = 0;
2. Calcular a velocidade méaxima das particulas ao longo de cada direcao d:

MAX MIN
MAx _ T4 — Xy

2

3. Calcular a velocidade e a posicao inicial das particulas:

ok = oMAN(2r — 1)

p,d
k _ _MIN MAX MIN
Tpq =Ty +r(Ty —xy')

4. Avaliar a funcao-objetivo para cada particula;

5. Escrever a posicao e a funcao-objetivo das particulas em um arquivo para

construir a regiao de confianca;

. ualizar o vetor x imensa ue contém m T ico
6. Atualizar o vetor x9°, de dimensao Ny, e que contém as melhores posicoes

encontradas por todo o enxame de particulas;

7. Quando o nimero méaximo de iteragoes for alcangado (k = Ny.), a busca é

finalizada;

8. Atualizar os N,; vetores; x9° de dimensdo Ny, que contém a melhor posi¢io

encontrada por cada particula do enxame

9. Calcular o valor do peso:

k
Nite’r

w = wy + (wg — wp)

49



10. Atualizar as velocidades das particulas parap=1...Nyed=1... Ng

= wv’;d + i (x;’fj - x';d) + CQTQ(.%'ZIO —zF )

k+1
v p,d

p,d

11. Se a velocidade absoluta da particula for maior que o maximo permitido, entao:

k+1 MAX(UkJrl)

(Y - Ud p,d

p,d

12. Atualizar as posicoes das particulas:

k41 k k
xpil = Tyt Upg
13. Se a posicao da particula esta fora do limite permitido, a particula é colocada

no limite de busca violado;

14. Adicionar uma interagao ao contador (k =k + 1) e voltar ao passo 4.

SCHWAARB et al. (2008) mostraram que o algoritmo PSO ¢é simples e de fécil im-
plementacao e que o tempo computacional necessario para os calculos desse método
é pequeno, de forma que o tempo total para a estimacao de parametros é dependente

essencialmente do tempo requerido para as avaliagcoes do modelo utilizado.

Segundo |[SCHWAARB e PINTO) (2007a)), quando o procedimento de minimizacao
da funcao-objetivo e de estimacao dos parametros do modelo é finalizado, deve-se
analisar a qualidade dos resultado obtidos com o auxilio das ferramentas estatisticas
apropriadas, tais como intervalos e regioes de confianga, matrizes de covariancia,

sensibilidade e grau de significancia dos parametros e correlacao paramétrica.

Como essa dissertagao nao aborda estudos detalhados sobre estimacao de
parametros, os aspectos tedricos mais aprofundados dessa area nao serao discuti-
dos. Entretanto, como foram realizados procedimentos de estimagao de parametros
e reparametrizacao de alguns modelos reoldgicos, o presente trabalho apresenta parte

dessa discussao no capitulo de resultados e discussoes.

Uma observacao quanto aos modelos Cross e Cross Modificado deve ser feita.
Alguns artigos consideram que esses modelos apresentam o parametro 7., € outros
ignoram esse parametro (ver Tabela|3.2)). Como o software de Dinamica dos Fluidos
Computacional utilizado neste trabalho nao considera este parametro, optou-se por
apresentar os modelos Cross e Cross modificado conforme mostrados na Tabela |3.2]
Em relacdo aos modelos que possuem o parametro 7., (Bird-Carreau e Carreau-

Yasuda), é importante ressaltar que a andlise de sensibilidade indicou que o efeito
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desse parametro nas respostas dos modelos é pouco significativo. Dessa forma, o
ajuste com esses modelos foi realizado considerando 7, = 1 x 107° Pa.s, que é um
valor empirico suficientemente pequeno, mas que nao traz prejuizos para a estimagao
dos demais parametros. Em relacao aos modelos Bird-Carreau, Carreau-Yasuda e
Cross, deve-se observar que nao foi realizada a estimacao de 17, pois este parametro
é um dado experimental e representa o valor da viscosidade na menor frequéncia

angular (ou taxa de cisalhamento) medida.

2.3.7 Comentarios Adicionais

A partir do que foi discutido sobre os artigos encontrados na literatura cientifica,
pode-se concluir que a quantidade de trabalhos existentes nao é grande, se compa-
rada a outras areas da ciéncia. Isso se deve, principalmente, a complexidade do
processo de extrusao que resulta dos fenomenos fisicos e quimicos intrinsecos a este
processo e pelo fato de haver um interesse maior por parte das industrias do ramo

de pléasticos que da academia no tema.

A pesquisa sobre Reologia de Polipropileno teve como objetivo verificar a
existéncia de modelos reologicos multivaridveis. Foi observado que a forma funcional
da viscosidade é documentada apenas com uma ou duas variaveis e nao foram en-
contrados trabalhos sobre o desenvolvimento de modelos reolégicos, especialmente
utilizando grades fornecidos por empresas que trabalham com materiais poliméricos.
Também nao foi encontrado qualquer modelo reoldgico dependente do grau de tatici-
dade do polimero, que é um importante parametro durante o processo de fabricagao.
Percebe-se, portanto, que atualmente ha um interesse maior no estudo de aspectos
da reologia de polimeros, tais como o efeito da massa molar na curva de viscosidade,

em vez do desenvolvimento de novos modelos reologicos.

A pesquisa sobre Extrusao de Polipropileno se mostrou muito fechada. Isso pode
ser explicado pelo pequeno nimero de artigos encontrados. O objetivo dessa pes-
quisa foi entender o estado da arte sobre esse tema e o material obtido na literatura
pode ser dividido em duas linhas de estudo. A primeira refere-se a forma como o
processo de extrusao afeta as carateristicas do polipropileno que estd sendo proces-
sado. Pode-se observar que esses trabalhos tendem a ser mais antigos. A segunda
linha de estudo refere-se a anélise de diferentes extrusoras ou elementos do parafuso.
Percebe-se um destaque do grupo de estudos da Universidade Federal de Sao Carlos

(UFSCar) na area de Extrusao de Polipropileno.

Os trabalhos sobre Desgaste de Extrusoras foram pesquisados com o objetivo

de entender o que existe na literatura cientifica sobre o tema, mas muito pouco
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foi encontrado. Esses trabalhos sao difusos, mas estao relacionados, principalmente,
com a caracterizacao do desgaste e nao com o motivo ou com a solucao do problema.
Um dos trabalhos obtidos de maior relevancia analisa o tempo de vida ttil do molde
de uma extrusora por meio de simulacoes de Monte Carlo. Apesar de nao ter relacao
direta com o problema do desgaste, é um trabalho interessante que pode servir como
base para outros estudos sobre vida 1util de componentes de uma extrusora, como
parafusos ou barris. Outros trabalhos encontrados estao relacionados com a solugao
do desgaste em extrusoras, mas sob um ponto de vista industrial; ou seja, com o
auxilio de um diagrama com causas mais frequentes dos problemas e com possiveis
formas de resolver. Esses trabalhos nao trazem discussoes nem motivos cientificos.
A auséncia quase total de material nesta area pode ser explicada pelo interesse
maior das industrias na resolucao de problemas envolvendo extrusoras e por eles
serem dos mais variados tipos, incluindo desde problemas nos produtos formados
até na estrutura fisica do equipamento. O baixo nimero de artigos encontrados
estd de acordo com o baixo niimero de patentes encontradas, indicando que, mesmo
com a preocupacao sendo maior por partes das empresas, esse ainda é um tema de

complexidade elevada.

A pesquisa pelos trabalhos sobre Modelagem Matematica Fenomenoldgica tive-
ram como objetivo obter referéncias para o desenvolvimento de um modelo simpli-
ficado com base nos balangos de massa e energia. Os principais artigos encontrados
sobre o estudo do escoamento de polimero fundido em extrusoras abordam a dis-
cretizagao de uma extrusora como uma série de tanques de mistura para realizagao
dos calculos matematicos e obtencao das variaveis de interesse. A maior dificuldade
desses trabalhos esta associada a modelagem do termo de dissipagao viscosa, devido
a complexidade inerente do fenomeno. Um outro assunto abordado pelos trabalhos
na area de Modelagem Matematica Fenomenoldgica é a anélise dos efeitos relaciona-
dos as distribuicoes de tempo de residéncia e capacidade de mistura de extrusoras,

fora do escopo de interesses do presente trabalho.

A pesquisa sobre Simulagao Computacional via CFD também teve como objetivo
entender os tipos de estudos existentes na area de Dinamica dos Fluidos Computa-
cional. O material obtido se mostrou bastante abrangente, o que pode ser explicado
pelo avanco da tecnologia nos tultimos anos. Como a investigacao do processo de
extrusao e de seus fenomenos é de grande complexidade, a utilizacao do computador
e de suas ferramentas para o entendimento de diversos aspectos dessa tema nao é sé
util, como também necessaria. Observou-se a utilizacao de alguns softwares nesses
trabalhos, tanto de cédigo aberto, quanto comerciais, sendo o principal o Polyflow
(ANSYS), presente em 59% dos artigos encontrados. Nota-se que esse programa é

especifico para simulacoes com polimeros e apresenta diversos modelos reoldgicos,
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tanto os classicos (10 modelos), quanto os viscoeldsticos (9 modelos).

Esse tema ¢é bastante diversificado e pode ser dividido em quatro grupos: analise
de grandezas envolvidas no escoamento de polimeros em extrusoras, aplicagao e/ou
desenvolvimento de métodos numéricos em simulagoes de CFD, andlise dos efeitos
relacionados a distribuigoes de tempo de residéncia e mistura e outros estudos com
CFD envolvendo extrusao de polimeros. O desenvolvimento do estudo de CFD nesta
dissertagao ¢ alinhado com o primeiro grupo. Entretanto, observa-se um dado em
comum entre todos os artigos encontrados: nao foi encontrado qualquer trabalho
que tenha utilizado extrusoras industriais para a conducao das analises e todos eles
apresentam seus estudos com base em pequenas secoes de extrusoras de laboratorio.
Nota-se que os maiores parafusos observados (em torno de 1 m de comprimento)
nao especificam questoes importantes como, por exemplo, a forma de construcao do
parafuso e nem trazem analises mais detalhadas sobre a modelagem e os métodos
numeéricos usados no estudo. Isso significa que qualquer estudo envolvendo uma

extrusora industrial estd a frente do processo de inovacao dessa area.

A ultima &area abordada na revisao bibliografica foi a de Estimacao de
Parametros. A principal aplicacao deste tema no presente trabalho diz respeito
ao desenvolvimento de um modelo reolégico multivaridvel, a partir de dados experi-
mentais de curvas de viscosidade, para utilizacao tanto na modelagem matematica
fenomenolégica, quanto no estudo de CFD, com o objetivo de representar de forma

mais adequada a reologia dos grades de polipropileno estudados.
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Capitulo 3

Desenvolvimento do Modelo

Reolbgico

3.1 DMateriais e Métodos

Os dados de viscosidade como funcao da frequéncia angular dos cinco grades co-
merciais de polipropileno usados na presente dissertacao foram medidos pela Bras-
kem em um reémetro ARES-G2 (TA Instruments, Franca) com 25 mm de diametro
e 1 mm de distancia entre as placas. Deve-se observar que esses grades foram obti-
dos em um mesmo reator e suas caracteristicas fisicas sao mostradas na Tabela [3.1]

e descritas a seguir.

e H125
O grade H125 é uma resina de polipropileno homopolimero destinada a
aplicacao em nao-tecidos produzidos pelo processo spunbond. Esta resina
garante Otima processabilidade, possibilitando incremento na velocidade de
linha e elevacao da pressao de ar na cabine, além de ganhos de propriedades
mecanicas. O elevado indice de fluidez, estreita distribuicao de massa
molar, estabilizacao especial e rigido controle de géis garantem seu excelente

desempenho.

e H503HS
O grade H503HS é uma resina de polipropileno de baixo indice de fluidez,
aditivada para uso geral e indicada para rafia. Essa resina apresenta exce-
lente processabilidade, altissima velocidade de producao com boa estabilidade

do fundido, bom balango rigidez/impacto e baixa transferéncia de odor e sabor.
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e H503
O grade H503 é uma resina de polipropileno de baixo indice de fluidez,
aditivada para uso geral e indicada para moldagem por injegao, réfia, filmes
biorientados e extrusao geral. Essa resina apresenta excelente processabili-
dade com boa estabilidade do fundido, bom balanco rigidez/impacto e baixa

transferéncia de odor e sabor.

e H614
O grade H614 é uma resina de polipropileno de baixo indice de fluidez,
estabilizada para aplicacoes sujeitas a exposicao direta a luz solar, especial-
mente desenvolvida para a fabricacao de big bags. Essa resina apresenta boa

processabilidade com alta resisténcia do fundido.

Tabela 3.1: Caracteristicas dos grades comerciais usados no trabalho

Grade | Massa Molar Média (kg/kmol) | Densidade (kg/m?)
H125 164 905
H503HS 320 905
H503 359 905
H614 RJ 375 905
H614 SP 404 905

Para o desenvolvimento de um modelo reoldégico multivariavel, foram considera-
dos inicialmente os modelos reolégicos classicos mais simples; ou seja, aqueles que
nao possuem o termo de tensao de cisalhamento inicial, 7y, e que nao sao indicados
para a modelagem de fluidos viscoelasticos. Além desses modelos, também foi pro-
posto para o ajuste das curvas um modelo empirico baseado no modelo Power Law,
chamado de Power Law Modificado, em que o expoente da taxa de cisalhamento
¢ uma fungao dessa varidvel. Esses modelos sdo mostrados na Tabela 3.2l Como
serd mostrado nos préximos capitulos, o modelo Cross Modificado apresentou um
resultado muito proximo do modelo de Cross para os grades analisados inicialmente
(H125 e H503). Por essa razao, como o modelo Cross estd disponivel no software de
CFD utilizado nesse trabalho, optou-se por utilizé-lo nas comparagoes com outros

modelos reoldgicos.
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Tabela 3.2: Modelos reolégicos classicos (nao aplicados para fluidos viscoelasticos) e
modelo reoldgico empirico usados para estimacgao de parametros a partir dos dados
experimentais.

Modelo Equacao Parametros
Power Law n(y) = Kyt K,n
Bird-Carreau W—_%O =1+ (/\7)2]%1 105 Nooy Ay T
770 — N
Carreau-Yasuda 1) = oo =1+ ()\"y)a]nf1 105 Noos Ay 1
o — Mo
. 7o
Cross = S A, m
Cross Modificado ) e L — S A, M
Power Law Modificado n(3) = Arjbrelos Abe
(modelo proposto)

Como os dados experimentais de viscosidade dos grades sao usualmente apre-
sentados na forma de curvas de viscosidade versus frequéncia angular (n X w) e as
analises fenomenoldgicas geralmente sao feitas a partir de curvas de viscosidade ver-
sus taxa de cisalhamento (1 X 4), é necessario fazer inicialmente a conversao entre
essas variaveis. A relacao entre a frequéncia angular e a taxa de cisalhamento de-
pende da geometria do equipamento utilizado, sendo no caso particular considerado
apresentada no material explicativo Rheology: Theory and Application (TA INS-
TRUMENT, 2019), fabricante do redmetro de modelo ARES-G2 de placas paralelas
(ou discos paralelos). A Figura adaptada do trabalho de CZECHOWSKA ef
, mostra um desenho esquematico desse redometro.

P
il ‘ ‘ velocidade
' ‘ > angular (rad/s)
\ /
II'I‘!_'_III-
| || R ]
polimero > '

Figura 3.1: Desenho esquematico de um redometro do tipo placas paralelas. Figura
adaptada de| CZECHOWSKA et al.| (2017).
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Segundo consta no material da empresa TA Instruments, alguns exemplos de
substancias cujas viscosidades podem ser medidas em um redmetro de placas para-

lelas sao:

liquidos com viscosidade baixa, média e alta;
e amostras que apresentem particulas grandes;

e amostras que apresentem longo tempo de relaxacao;

amostras disponiveis em pequeno volume.

Trata-se, portanto, de equipamento de grande versatilidade. Ainda de acordo
com esta referéncia, a relagao entre frequéncia angular e taxa de cisalhamento é

dada por

— 4 3.1.1
w= 57 (3.1.1)

em que h é a distancia entre as placas e R é o raio da placa rotatéria do redmetro.
Esse resultado pode ser obtido com o auxilio de conceitos da Mecanica dos Fluidos,
utilizando a equacao cléssica de Navier-Stokes para fluidos Newtonianos com as

seguintes simplificagoes:
1. Fluido Newtoniano;

2. Velocidade somente ao longo do eixo 6; ou seja, v, =0 e v, = 0;

3. Velocidade ao longo do eixo # é funcao apenas da distancia ao centro do

reometro e da distancia vertical entre as placas do equipamento, vy(r, 2);

4. Perfil de velocidade linear no eixo z (distancia h entre as placas é muito pe-

quena);

5. Apenas .y é medido pelo redmetro.

Dv

"o = —~Vp + pg + uV>3 (3.1.2)

A partir das hipéteses listadas e observando o desenho esquemaético do sistema
de medigao mostrado na Figura 3.1, pode-se inferir que as condigoes de contorno em

z sao dadas por
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(3.1.3)

As Hipdteses , e EI e as condigoes de contorno descritas pela Equagao ((3.1.3)),

sao representadas na Figura (3.2

vg(r. h) = wr

Figura 3.2: Perfil caracteristico de velocidades no redometro de duas placas rotatorias.

Pela consideracao de perfil de velocidades linear no eixo z, pode-se escrever a

velocidade do polimero fundido no reéometro como

vg(r,2) = 12 + o (3.1.4)

. . wr
A aplicagao das condig¢oes de contorno em z mostra ¢; = — e ¢ = 0, de forma
z

que o perfil de velocidades é dado por

vg(r,2) = —2 (3.1.5)
Assim, a taxa de cisalhamento é dada por

Ovg(r,z)  wr

Yeo(r, 2) = 0. (3.1.6)

Como o redmetro mede a taxa de cisalhamento em (r,z) = (R,h); ou seja,
Y.9(R,h) = 7, a relagao entre frequéncia angular e essa taxa pode ser finalmente
obtida:

) . wR
’Yze(R, h) =9= T (3.1.7)

Isolando w, obtém-se o mesmo resultado documentado em [TA INSTRUMENT
(2019), Equacao (3.1.1)):
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— 4 3.1.8
w= 57 (3.1.8)

No caso do reometro utilizado, R = 12,5 mm e h = 1 mm, de forma que o fator

de conversao, J, entre essas variaveis é

5:ﬁ 1 mm

= —— =10,08 3.1.9
R 12,5mm ’ ( )

Assim, neste caso, a relacao entre a frequéncia angular e a taxa de cisalhamento

w = 0,08 (3.1.10)

3.2 Ajuste Inicial das Curvas

Inicialmente o ajuste das curvas reolégicas, conduzido com o objetivo de sele-
cionar o modelo reolégico mais adequado e, portanto, aquele a ser utilizado nas
simulagoes computacionais realizadas com o auxilio de ferramentas de CFD, foi im-
plementado com os grades H503 e H125. O grade H503 foi selecionado por apresentar
massa molar média intermediaria entre os grades disponiveis para conduzir o estudo,
enquanto o grade H125 foi selecionado por apresentar a menor massa molar média,
apresentando comportamento reolégico distinto dos demais grades fornecidos. Como
os dados experimentais foram obtidos nas temperaturas de 180°C, 200°C" e 220°C),
qualquer uma delas poderia ser usada para promover o ajuste inicial, tendo sido es-
colhida a temperatura de 180°C' por causa das maiores viscosidades medidas, o que

torna mais facil o trabalho de discriminar os desempenhos dos diferentes modelos.

Os ajustes foram conduzidos com os modelos Power Law, Bird-Carreau, Carreau-
Yasuda e Cross, todos esses disponiveis no programa de simulagao computacional
utilizado nesta dissertacao. Foi ainda proposto o modelo chamado de Power Law
Modificado, que demandou implementacao computacional independente, por nao
estar disponivel nos pacotes utilizados. Os modelos sao apresentados na Tabela |3.2
do Capitulo 2.

As Figuras a apresentam os dados de comportamento reologico obtidos
para os grades H503 e H125, bem como as curvas preditas pelos modelos analisa-
dos apds o ajuste, realizado na forma descrita na Secao 2.3.6 do Capitulo 2. Os

parametros estimados e os respectivos intervalos de confianga sao apresentados nas
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Tabelas [3.3] a [3.10l
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Figura 3.3: Ajuste obtido com o modelo Power Law (Grade H125; T = 180°C)

Tabela 3.3: Parametros estimados com o modelo Power Law (Grade H125; T =
180°C)

Parametros Valor | Limite Inferior | Limite Superior
K(x10%) (Pa.s™) | 7,172 6,452 7,910
n 0,791 0,766 0,815
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Figura 3.4: Ajuste obtido com o modelo Power Law (Grade H503; T = 180°C)

Tabela 3.4: Parametros estimados com o modelo Power Law (Grade H503; T =
180°C)

Parametros Valor | Limite Inferior | Limite Superior
K(x10%) (Pa.s") | 5,329 4,785 5, 867
n 0,498 0,475 0,522
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Figura 3.5: Ajuste obtido com o modelo Bird-Carreau (Grade H125; T' = 180°C')

Tabela 3.5: Parametros estimados com o modelo Bird-Carreau (Grade H125; T' =
180°C)

Parametros Valor Limite Inferior | Limite Superior
no (Pa.s) 0,944 x 10? - -
Moo (Pa.s) | 1,000 x 107° - -
n 0,484 0,454 0,513
A (s) 0,075 0,064 0,089
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Figura 3.6: Ajuste obtido com o modelo Bird-Carreau (Grade H503; T' = 180°C')

Tabela 3.6: Parametros estimados com o modelo Bird-Carreau (Grade H503; T =
180°C)

Parametros Valor Limite Inferior | Limite Superior
no (Pa.s) 1,441 x 10* - -
Moo (Pa.s) | 1,000 x 107° - -
n 0,378 0,354 0,402
A (s) 1,935 1,623 2,339
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Figura 3.7: Ajuste obtido com o modelo Carreau-Yasuda (Grade H125; T' = 180°C)

Tabela 3.7: Parametros estimados com o modelo Carreau-Yasuda (Grade H125;
T =180°C)

Parametros Valor Limite Inferior | Limite Superior
no (Pa.s) 0,944 x 103 ; j
Neo (Pa.s) | 1,000 x 107° - _

n 0,171 0,133 0,215
a 0,781 0,760 0,805
A (s) 0,016 0,014 0,018
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Figura 3.8: Ajuste obtido com o modelo Carreau-Yasuda (Grade H503; T' = 180°C)

Tabela 3.8: Parametros estimados com o modelo Carreau-Yasuda (Grade H503;
T =180°C)

Parametros Valor Limite Inferior | Limite Superior
no (Pa.s) 1,441 x 10* - j
Moo (Pa.s) | 1,000 x 107° - _

n 0,191 0,170 0,191
a 0,629 0,607 0,629
A (s) 0,449 0,392 0,449
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Figura 3.9: Ajuste obtido com o modelo Cross (Grade H125; T' = 180°C)

Tabela 3.9: Parametros estimados com o modelo Cross (Grade H125; T' = 180°C)

Parametros Valor Limite Inferior | Limite Superior
no (Pa.s) | 0,944 x 10? - -
m 0,801 0,787 0,815
A (s) 0,017 0,017 0,018
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Figura 3.10: Modelo Cross (Grade H503; T' = 180°C)

Tabela 3.10: Parametros estimados com o modelo Cross (Grade H503; T' = 180°C)

Parametros Valor Limite Inferior | Limite Superior
no (Pa.s) 1,441 x 10* - -
m 0,742 0,734 0,751
A (s) 0,717 0,684 0,753

Com base nos graficos de viscosidade versus frequéncia angular apresentados,
percebe-se que o modelo Power Law nao consegue predizer os dados experimen-
tais de forma apropriada, enquanto o modelo Bird-Carreau consegue representar
os dados do grade H125 adequadamente, mas nao consegue capturar o comporta-
mento reolégico em certas regioes de frequéncia angular do grade H503. Por outro
lado, os modelos Carreau-Yasuda e Cross conseguem predizer o conjunto completo
das curvas experimentais fornecidas, sendo, portanto, os modelos reolégicos mais
indicados para serem utilizados nesse conjunto de grades de PP. Entretanto, o mo-
delo Carreau-Yasuda requer a definicao de cinco parametros, enquanto o modelo
Cross requer a definicao de apenas trés parametros, o que representa uma vantagem
numérica relevante. Como o modelo Cross é muito utilizado e esta disponivel em
softwares comerciais, incluindo o que foi utilizado no presente trabalho, este mo-

delo foi escolhido para representar o comportamento reoldgico dos grades de PP
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disponiveis para o presente estudo.

3.3 Modelo Cross

As Figuras a[3.15]apresentam graficamente os desempenhos do modelo Cross
para representar as curvas reoldgicas de diferentes grades de PP a diferentes tem-
peraturas, enquanto as Tabelas a apresentam os valores dos parametros
estimados e os respectivos intervalos de confianga. As siglas LI e LS significam Li-
mite Inferior e Limite Superior, respectivamente. Em todos os casos, as estimacgoes

foram conduzidas na forma descrita na Secao 2.3.6 do Capitulo 2.
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Figura 3.11:  Ajuste obtido com o modelo Cross (Grade H125; T =
180°C, 200°C, 220°C")

Tabela 3.11: Parametros estimados com o modelo Cross (Grade H125; T =
180°C, 200°C, 220°C")

R 180°C 200°C 220°C
Parametros
Valor LI LS | Valor LI LS | Valor LI LS
770(><103) (Pa.s) | 0,944 - - 0,601 - - 0, 396 - -
m 0,801 | 0,787 | 0,815 | 0,801 | 0,787 | 0,815 | 0,801 | 0,786 | 0,814
A (s) 0,017 | 0,017 | 0,018 | 0,017 | 0,017 | 0,018 | 0,017 | 0,017 | 0,018
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Figura 3.12: Ajuste obtido com o modelo Cross (Grade H503HS; T
180°C, 200°C, 220°C")

Tabela 3.12: Parametros estimados com o modelo Cross (Grade H503HS; T
180°C, 200°C, 220°C")

R 180°C 200°C 220°C
Parametros
Valor LI LS | Valor LI LS | Valor LI LS
770(><103) (Pa.s) | 9,718 - - 6,184 - - 4,083 - -
m 0,769 | 0,760 | 0,778 | 0,769 | 0,760 | 0,777 | 0,769 | 0,760 | 0,778
A (s) 0,306 | 0,294 | 0,319 | 0,306 | 0,294 | 0,319 | 0,306 | 0,294 | 0,320
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Figura 3.13:  Ajuste obtido com o modelo Cross (Grade H503; T =
180°C, 200°C, 220°C")

Tabela 3.13: Parametros estimados com o modelo Cross (Grade H503; T =
180°C, 200°C, 220°C")

R 180°C 200°C 220°C
Parametros
Valor LI LS | Valor LI LS | Valor LI LS
no(x10%) (Pa.s) | 1,441 - - 0,917 - - 0,605 - -
m 0,742 | 0,734 | 0,751 | 0,742 | 0,733 | 0,751 | 0,742 | 0,733 | 0,751
A (s) 0,717 | 0,684 | 0,753 | 0,717 | 0,684 | 0,753 | 0,717 | 0,683 | 0,752
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Figura 3.14: Ajuste obtido com o modelo Cross (Grade H614 RJ; T
180°C, 200°C, 220°C")

Tabela 3.14: Parametros estimados com o modelo Cross (Grade

180°C, 200°C, 220°C)

H614 RJ; T

R 180°C 200°C 220°C
Parametros
Valor LI LS | Valor LI LS | Valor LI LS
770(><104) (Pa.s) | 1,711 - - 1,089 - - 0,719 - -
m 0,787 | 0,777 | 0,796 | 0,787 | 0,777 | 0,796 | 0,787 | 0,777 | 0,796
A (s) 0,554 | 0,527 | 0,582 | 0,554 | 0,528 | 0,583 | 0,554 | 0,528 | 0,581
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Figura 3.15: Ajuste obtido com o modelo Cross (Grade H614 SP; T
180°C, 200°C, 220°C")

Tabela 3.15: Parametros estimados com o modelo Cross (Grade H614 SP; T
180°C, 200°C, 220°C")

. 180°C 200°C 220°C
Parametros
Valor LI LS | Valor LI LS | Valor LI LS
7]0(><104) (Pa.s) | 2,197 - - 1,398 - - 0,923 - -
m 0,770 | 0,761 | 0,779 | 0,770 | 0,760 | 0,779 | 0,770 | 0,760 | 0,778
A (s) 0,944 | 0,896 | 0,987 | 0,944 | 0,905 | 0,996 | 0,944 | 0,901 | 0,995

Com base na andlise das Figuras a [3.15, é possivel perceber que os

parametros do modelo Cross exercem os seguintes efeitos sobre a curva de esco-

amento:

e m — é responsavel pela inclinacao da curva de escoamento a partir do ponto

de viscosidade méaxima;

e \ — ¢ responsavel pela suavidade na transicao entre o primeiro plateau New-

toniano (regiao horizontal da curva de escoamento de valor igual a 1) e a regiao

de inclinacao da curva;

e 19 — ¢ a viscosidade inicial da curva de escoamento.
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As Tabelas a mostram os parametros do modelo Cross como funcao da
massa molar média dos grades comerciais disponiveis de polipropileno e da tempe-

ratura. Com base nos valores apresentados nessas tabelas, podem ser construidos

os graficos mostrados nas Figuras [3.16] [3.17| e |3.18]

A Figura mostra que o parametro m nao depende da temperatura do esco-
amento, mas depende da massa molar média do grade considerado. Entretanto, a
dependéncia de m com a massa molar média é também pouco relevante, de forma

que esse parametro pode ser escrito como

m =~ 0,77 (3.3.1)
0,85
® Parametro m (T = 180°C)
® Parametro m (T = 200°C)
® Parametro m (T = 220°C)
0,80

0,75 - }
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Figura 3.16: Variagao do parametro m do modelo Cross com a temperatura e massa
molar do grade de PP. Os valores obtidos nas distintas temperaturas se sobrepoem.

A Figura mostra que o parametro A nao depende da temperatura do esco-
amento, mas depende da massa molar média do grade considerado. Assim, pode
ser proposta uma forma funcional para esse parametro de acordo com a expressao
A = AN(M,). Apés avaliar diferentes formas funcionais com o auxilio do programa
OriginPro 8 (ORIGINLAB CORPORATION]| 2009) encontrou-se uma fungao que
que representa adequadamente os pontos obtidos. Dessa forma, o parametro A pode

ser escrito nas formas exponencial e linear, respectivamente, como
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AM,) = 4,7 x 1072° p23294 (3.3.2)

log A = —24,3 + 4,3294 log M, (3.3.3)
A 5
[ & |Pardmetro & (T = 180°C) B
® Parametro i (T =200°C) =
¢ Pardmetro » (T =220°C) ;
@
o 014
&
0,0 r T T

100k 200k 300k 400k 500k
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Figura 3.17: Variacao do parametro A do modelo Cross com a temperatura e massa
molar do grade de PP. Os valores obtidos nas distintas temperaturas se sobrepoem.

A Figura [3.18 mostra que o parametro 79 depende da temperatura do escoa-
mento e com a massa molar média do grade considerado. Assim, a forma funcional
desse parametro pode ser representada na forma 1y = ny(T, M,,). Esse resultado
¢ importante porque mostra que os parametros do modelo Cross podem depender
simultaneamente da temperatura e da massa molar média do grade de PP consi-
derado. E importante enfatizar que nao foram encontrados trabalhos na literatura

que tenham identificado e quantificado essa dependéncia.
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Figura 3.18: Variacao do parametro 7y do modelo Cross com a temperatura e massa
molar do grade de PP.

Como o parametro 7y depende de duas variaveis, nao é possivel utilizar o ajuste
de curvas no OriginPro 8 para obter os parametros do modelo. Para obter a fungao
no(T, M,,), foi proposta uma combinagao de duas fungées, sendo uma dependente
apenas da massa molar média do polimero e outra dependente apenas da tempera-

tura, com base na cléssica funcao de Arrhenius:

E

k = ko exp (—ﬁ) (3.3.4)

Assim, a fungao proposta para no(T, M,,) pode ser dada na forma:

10(T, My) = noo(My) exp [a (%)] (3.3.5)

Deve-se observar que a equagao proposta é empirica, de maneira que o parametro

E e a constante universal dos gases ideais, R, nao devem ser interpretados fisica-

E
mente, de forma que, na func¢do proposta para 1o (7, M,), o termo 5 pode ser

substituido por um parametro « genérico.

Como discutido por SCHWAAB e PINTO| (2007b) e SCHWAAB et al.| (2007),

a correlagdo entre os parametros 7y, e a pode ser muito alta, tornando dificil a
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estimacao. Dessa forma, é conveniente realizar uma reparametrizacao da funcao de
Arrhenius, introduzindo uma temperatura de referéncia, T,.f, com o objetivo de
anular a correlacao entre os parametros dessa funcao, minimizando o erro relativo e
melhorando o procedimento de estimacao desses parametros. Dessa forma, a funcao

proposta para 1o(7, M,,) pode ser definida como

no(T', M) = noo(M,,) exp [04 <% - Tjef):| (3.3.6)

Conduzindo-se o procedimento de estimacao de parametros para diferentes va-
lores de T,.f, obtém-se a temperatura de referéncia apresentada na Figura e
os resultados mostrados na Tabela Observa-se na Figura que o valor da
temperatura de referéncia é de fato encontrado no ponto em que a correlacao entre

os parametros « e 1y da fungao no(T, M,,) é nulo.

Temperatura de Referéncia (°C)
1,0

0,5

T =198,7°C

refotim

0,0 T T T 1
180 2 220

Correlagao

-0,5 -

1,04

Figura 3.19: Correlagao entre os parametros « e 19 da fungao ny(7, M,,) em funcdo
da temperatura de referéncia
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Tabela 3.16: Parametros 7y, o € Ty da funcao no(7, M,,)

Grade | ny(x10%) (Pa.s) | LI LS |a(°C)| LI LS | T, (°C)
H125 0,059 0,059 | 0,060 846,0 | 867,7
H503HS 0,618 0,614 | 0,622 841,4 | 872,2
H503 0,922 0,915 | 0,929 | 856,8 | 838,1 | 875,6 198,7
H614 RJ 1,096 1,087 | 1,105 837,2 | 876,6
H614 SP 1,407 1,395 | 1,420 836,3 | 877,4

Com base na Tabela [3.16] é possivel construir o gréfico do parametro 1y (M,,)

para os distintos grades em estudo, como mostrado na Figura |3.20]
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Figura 3.20: Parametro 79 - Modelo Cross

Assim como no caso do parametro A, foi utilizada a ferramenta de ajuste de
curvas no programa OriginPro 8 para obter a func¢ao 7y (M,), que pode ser dada,

respectivamente, nas formas exponencial e linear:

Noo(My) = 2,2 x 10710 p3:5337 (3.3.7)

log noo = —15, 6 + 3, 5337 log M,, (3.3.8)
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Com os parametros m, A, 1o, a e T,.; determinados, pode-se escrever, final-

mente, o0 modelo Cross desenvolvido com base nos grades analisados:

2,2 x 10716735887 1 1

T ML) — 856,6 [ — — —— 3.3.9
77(0% P ) 1 + [47 7 x 10_25M$’3294w]0’77 exXp |: (T 1987 7):| ( )

E importante observar que, como as curvas de escoamento foram obtidas como
funcao da frequencia angular do redmetro, a viscosidade obtida também é funcao
dessa variavel, ao invés da taxa de cisalhamento, como representado usualmente.
Para obter a viscosidade como funcao da taxa de cisalhamento, deve-se recorrer a

Equacao (3.1.10]), chegando-se na seguinte expressao para a viscosidade:

9.9 % 10-16 /35337 1 1
T M) = ) w 856,6 ( —~ — —— )| (3.3.10
7](77 ) ) 1+ [3’ 76 x 10726M$’3294"')/]0’77 eXp |: <T 198, 7>:| ( )

3.4 Modelo Power Law Modificado

Assim como feito para o modelo Cross, foram propostos ajustes das curvas
reolégicas dos distintos grades de PP nas diferentes temperaturas, com auxilio do
modelo Power Law Modificado. As Figuras a apresentam representacoes
graficas da qualidade dos ajustes obtidos, em comparagao com os dados experimen-
tais. As Tabelas a apresentam os valores dos parametros estimados e os
respectivos intervalos de confianga, mostrando que o procedimento de estimacao foi

efetuado de forma apropriada e que os parametros sao significativos.
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Figura 3.21: Ajuste obtido com o modelo Power Law Modificado (Grade H125;
T = 180°C, 200°C, 220°C")

Tabela 3.17: Parametros estimados com o modelo Power Law Modificado (Grade
H125; T' = 180°C, 200°C, 220°C)

R 180°C 200°C 220°C
Parametros
Valor LI LS Valor LI LS Valor LI LS
A (><103) (Pa.sQ) 0,990 | 0,962 | 1,019 | 0,630 | 0,611 | 0,648 | 0,415 | 0,404 | 0,427
b -0,033 | -0,049 | -0,016 | -0,030 | -0,044 | -0,014 | -0,030 | -0,044 | -0,015
c -0,043 | -0,046 | -0,040 | -0,044 | -0,047 | -0,041 | -0,044 | -0,047 | -0,041
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Figura 3.22: Ajuste obtido com o modelo Power Law Modificado (Grade H503HS;
T = 180°C, 200°C, 220°C")

Tabela 3.18: Parametros estimados com o modelo Power Law Modificado (Grade
H503HS; T' = 180°C, 200°C, 220°C))

R 180°C 200°C 220°C
Parametros
Valor LI LS Valor LI LS Valor LI LS
A (><103) (Pa.sQ) 6,722 | 6,641 | 6,801 | 4,277 | 4,226 | 4,327 | 2,824 | 2,792 | 2,857
b -0,257 | -0,263 | -0,252 | -0,252 | -0,262 | -0,252 | -0,257 | -0,262 | -0,251
c -0,051 | -0,052 | -0,049 | -0,051 | -0,052 | -0,050 | -0,051 | -0,052 | -0,050
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Figura 3.23: Ajuste obtido com o modelo Power Law Modificado (Grade H503,;
T = 180°C, 200°C, 220°C")

Tabela 3.19: Parametros estimados com o modelo Power Law Modificado (Grade
H503; T = 180°C, 200°C, 220°C)

R 180°C 200°C 220°C
Parametros
Valor LI LS Valor LI LS Valor LI LS
A (><103) (Pa.sQ) 7,605 | 7,564 | 7,650 | 4,839 | 4,821 | 4,868 | 3,195 | 3,176 | 3,214
b -0,340 | -0,342 | -0,337 | -0,340 | -0,343 | -0,337 | -0,340 | -0,343 | -0,337
c -0,044 | -0,044 | -0,043 | -0,044 | -0,044 | -0,043 | -0,044 | -0,044 | -0,043
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Figura 3.24: Ajuste obtido com o modelo Power Law Modificado (Grade H614 RJ;
T = 180°C, 200°C, 220°C")

Tabela 3.20: Parametros estimados com o modelo Power Law Modificado (Grade
H614 RJ; T = 180°C, 200°C, 220°C')

R 180°C 200°C 220°C
Parametros
Valor LI LS Valor LI LS Valor LI LS
A (><103) (Pa.sQ) 9,871 | 9,778 | 9,965 | 6,282 | 6,221 | 6,343 | 4,147 | 4,107 | 4,186
b -0,328 | -0,332 | -0,324 | -0,328 | -0,332 | -0,324 | -0,328 | -0,332 | -0,324
c -0,050 | -0,050 | -0,049 | -0,050 | -0,050 | -0,049 | -0,050 | -0,051 | -0,049
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Figura 3.25: Ajuste obtido com o modelo Power Law Modificado (Grade H614 SP;
T = 180°C, 200°C, 220°C")

Tabela 3.21: Parametros estimados com o modelo Power Law Modificado (Grade
H614 SP; T = 180°C, 200°C, 220°C)

R 180°C 200°C 220°C
Parametros
Valor LI LS Valor LI LS Valor LI LS
A (><104) (Pa.sQ) 1,042 | 1,033 | 1,049 | 6,628 | 6,576 | 6,679 | 4,376 | 4,340 | 4,410
b -0,383 | -0,387 | -0,380 | -0,383 | -0,387 | -0,380 | -0,383 | -0,387 | -0,380
c -0,044 | -0,045 | -0,043 | -0,044 | -0,045 | -0,043 | -0,044 | -0,045 | -0,043

Com base na analise das Figuras a e no comportamento dos parametros
A, b e ¢ mostrados nas Tabelas a [3.21], percebe-se que os parametros obtidos
sao similares aos parametros do modelo Cross, 19, A e m, respectivamente. Dessa
forma, podem ser construidos os graficos mostrados nas Figuras [3.26], [3.27] e [3.28]

A Figura [3.26] mostra que o parametro ¢ nao depende da temperatura do es-

coamento, mas depende, a principio, da massa molar média do grade considerado,

como o parametro m do modelo Cross. Analogamente, como a dependéncia com a

massa molar média nao é muito significativa, propoe-se que:

c~ —0,0475
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Figura 3.26: Variagao do parametro ¢ do modelo Power Law Modificado com a
temperatura e massa molar do grade de PP. Os valores obtidos nas distintas tem-
peraturas se sobrepoem.

A Figura mostra que o parametro b nao depende da temperatura do esco-
amento, mas depende da massa molar média do grade de PP considerado, assim
como o parametro A do modelo Cross, com forma funcional dada como b = b(M,,).

O ajuste da curva também foi feito no OriginPro 8, obtendo-se a seguinte funcao:

b(My) = —1,5x 107°M,, + 0,2 (3.4.2)
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Figura 3.27: Variagao do parametro b do modelo Power Law Modificado com a
temperatura e massa molar do grade de PP. Os valores obtidos nas distintas tem-
peraturas se sobrepoem.

A Figura[3.28 mostra que o parametro A depende da temperatura do escoamento
e da massa molar média do grade de PP considerado, assim como o parametro
1o do modelo Cross, de modo que a forma funcional genérica do parametro é
A = A(T,M,). Comparando as Figuras e [3.28 observa-se que a primeira
apresenta uma forma mais suave que a segunda, que parece apresentar uma espécie
de descontinuidade entre os dois tltimos e os dois penultimos pontos. Assim, como
o modelo Cross apresentado na presente dissertacao ter sido obtido a partir do mo-
delo Cross classico, presente nos softwares comerciais mais usados, diferentemente
do modelo Power Law Modificado, que requer implementacao, parece haver motivos
praticos concretos para escolher o uso do modelo Cross, em detrimento do uso do

modelo Power Law modificado.
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Figura 3.28: Variacao do parametro A do modelo Power Law Modificado com a
temperatura e massa molar do grade de PP.

A introducgao da temperatura no modelo Power Law Modificado pode ser feita
de modo similar a anterior, utilizando uma reparametrizacao da equacao classica
de Arrhenius. Como a fungao n(7") é a mesma para os dois modelos, o grafico da
correlacao com a temperatura de referéncia é o mesmo mostrado na Figura [3.19|
Por outro lado, a funcao que depende da massa molar é diferente para cada modelo

reolégico, de forma que a funcao proposta para A pode ser dada por:

1 1
A(T, M) = Ag(My)exp |a | = — (3.4.3)
T Tref
Como os parametros de cada modelo sao diferentes, a Tabela pode ser
obtida, permitindo construir o grafico do parametro Ay(M,,) como fungao dos grades
disponiveis, como mostrado na Figura [3.29] Nota-se que a é o mesmo para os dois

modelos, embora os limites inferior e superior sejam diferentes.

86



Tabela 3.22: Parametros 7y, o e Tp da funcao Ao(T, M,,)

Grade | 1y (Pa.s) LI LS |a(°C)| LI LS | T (°C)
H125 638,8 629,6 | 644,0 829.8 | 883,9
H503HS 4307,2 4285,5 | 4328,6 8449 | 868,8
H503 4880,1 4866,1 | 4894,1 | 856,8 | 850,0 | 863,7 198,7
H614 RJ 6342,6 6317,4 | 6367,8 847.5 | 866,3
H614 SP 6676,8 6676,8 | 6676,8 856,8 | 856,8
8000
°
6000
°
o 4000 -
a
<CD
2000 A
0 T T T
100000 200000 300000 400000 500000
Mw (g/mol)

Figura 3.29: Variacao do parametro Ay do modelo Power Law Modificado com a

massa molar do grade de PP.

Assim como no caso do parametro b, foi utilizada a ferramenta de ajuste de curva

do OriginPro 8 para obter a fungao Ag(M, ), que pode ser dada na forma

Com os parametros c, b, Ay, a e T,y determinados, pode-se escrever, finalmente,

Ag(My,) = 1,19 x 1079 M 2276

(3.4.4)

o modelo Power Law Modificado desenvolvido com base nos grades analisados:
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77(0% Ta Mw) =

- 1 1 (3.4.5)
1.19 x 109 /22765 [~1,5%1076My,+0,2—0,0475 In w] L
’ w W exp |« T —198, -

E importante observar que, como as curvas de escoamento foram fornecidas em
funcao da frequencia angular do redmetro, a viscosidade obtida também é funcao
dessa variavel, ao invés da taxa de cisalhamento, como é apresentada usualmente.
Para obter a viscosidade como funcao da taxa de cisalhamento, deve-se recorrer a
Equacao , chega-se na seguinte expressao para a viscosidade:

n(y, T, My,) =
_ . 1 1
1 19 1079M272765 0 08 [—1,5><10 6Mw+0,2—0,04751n(0708'y)] 856 6 -
i W (0,08%) P RONT T 1087
(3.4.6)

Deve-se observar que o modelo Cross, Equacao (3.3.10]), é de facil utilizacao em
softwares comerciais. Por outro lado, o modelo Power Law Modificado, Equacao

(3.4.6]), requer implementacao computacional independente.

3.5 Comentarios Adicionais

Este capitulo apresentou o desenvolvimento de dois modelos reolégicos mul-
tivariaveis, sendo um baseado no classico modelo Cross e outro de natureza
empirica baseado no modelo Power Law, com auxilio da ferramenta de estimagao
de parametros utilizando o pacote computacional ESTIMA, que usa uma funcao-
objetivo de Minimos Quadrados Ponderados e cujo método de resolucao é baseado
na técnica PSO acoplada com um procedimento de Gauss-Newton, como descrito
na Secao 2.3.6 do Capitulo 2.

E importante enfatizar que nao foram encontrados trabalhos na literatura, so-
bre PP ou qualquer outro polimero, que apresentem modelos de viscosidade que
considerem mais de duas variaveis simultaneamente. Portanto, o presente trabalho
desenvolveu modelos reologicos presumidamente inéditos dentro do universo das pes-
quisas realizadas, que abrangem variaveis impactantes no comportamento reolégico

do PP, tais como, temperatura, taxa de cisalhamento e massa molar média da resina

de PP.
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Inicialmente foram realizados ajustes para dois grades de PP na temperatura
de 180°C', com o objetivo de identificar quais dos modelos reolégicos analisados

poderiam melhor se adequar as curvas experimentais de viscosidade.

Com base nos modelos Cross e Power Law Modificado, ambos contendo trés
parametros, foi possivel concluir que um dos parametros nao depende das variaveis
analisadas; que outro parametro depende apenas da massa molar média do polimero;
e que o terceiro parametro depende tanto da massa molar média do polimero, quanto
da temperatura do escoamento. Portanto, cada parametro dos modelos reolégicos é
responsavel pela introducao de uma determinada caracteristica da curva de escoa-

mento.

A escolha da fungao de Arrhenius na forma reparametrizada foi importante para
representar a dependéncia da viscosidade com a temperatura, resultando em um
parametro P, cuja forma funcional é dada por P(T, M,,) = f(M,)f(T). Com base
nessa funcao e usando a relacao entre frequéncia angular e taxa de cisalhamento,
foi possivel obter a viscosidade na forma funcional desejada para os dois modelos

reoldgicos analisados: n(¥, T, M,,).

Ressalta-se a importancia do desenvolvimento de um modelo reolégico multi-
variavel, para tornar possivel a simulacao fluidodinamica do processo de extrusao

em condicoes mais compativeis com a realidade do processo industrial.
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Capitulo 4

Metodologia da Modelagem

Matematica

4.1 Balanco de Massa e Energia

O balanc¢o de massa em um volume de controle que engloba um tanque ¢, como
mostrado na Figura [2.19, pode ser escrito como

dmi

dt — fi_1+bi+1 —fi—bi (411)

Considerando que a dinamica associada ao balanco de massa global é rapida,
tendo em vista os pequenos volumes das secoes da extrusora, o tempo de residéncia
usualmente pequeno na extrusora e as variagoes pouco expressivas de viscosidade do
fundido ao longo da extrusora, a hipdtese de estado estacionario pode ser utilizada.

Assim, de acordo com essa hipdtese e substituindo b;, com o auxilio da Equacao

(2.3.1)), na Equagao (4.1.1)), chega-se em

(L4 i) fi — qipa fir1 — fiir =0 (4.1.2)

Essa equacao pode ser representada na forma de um sistema matricial, como:
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1+ (03] — Oy 0 0 fl fO
-1 1+4+ay -—a3 0 Ja 0
0 -1 1+ a3 —Qy
= (4.1.3)
0 —1
—QnN-1 : 0
0 0 0 -1 I+an fy-1 an fo
~— -~ _/\_ = / \_ —[
C(N-1,N—1) F(N—-1,1)  D(N-1,1)

A resolucao do sistema de Equacoes fornece os valores das vazoes massicas
no sentido do escoamento, f;, e no sentido contrario, b;. Deve-se observar que a razao
de backflow nao é constante ao longo de toda a extrusora, ja que o equipamento é
constituido por regioes que apresentam diferentes graus de mistura. Assim, foram
considerados trés valores diferentes desse parametro, um para cada se¢ao hipotética:
Ofeed = 0, ey = 0,1 € iz = 0,5, de forma que os indices feed, melt e miz
indicam, respectivamente, zona de alimentacao, onde nao ha contrafluxo; zona de
polimero fundido, onde existe um certo grau de contrafluxo, estipulado em 10%;
e zona de mistura, onde existe um maior vazao de polimero no sentido contrario
ao escoamento, sendo estipulado 50% de backflow. Deve ser feita uma observacao
quanto aos valores de backflow estipulados: como nao foram encontrados trabalhos
na literatura ou informagoes de processos industriais quanto ao grau de mistura de
cada zona de uma extrusora de forma quantitativa, os parametros foram estipulados
de maneira ad hoc para fins de ilustracao do comportamento do equipamento, nao
havendo qualquer motivo pratico que impeca a definicao e uso de perfis distintos

desse parametro para avaliar o desempenho de sistemas reais.

Assim como o balanco de massa, o balanco de energia em um tanque i pode ser

escrito como

dT;

e

= fi_lcpi—l(ﬂ_l - T’l) + bi+1cpi+1 (E+1 - E)

+ &, (Y, T;, v, fiz1, biv1) — hA(T; — Tt,)

(4.1.4)

Deve-se observar que a temperatura do parafuso nao estd presente na equacao
do balango de energia, sendo que a transferéncia de calor ocorre apenas entre o
polimero fundido e o barril. O modelo térmico assim desenvolvido teve como objetivo
representar de forma simplificada a variacao de temperatura em um processo de

extrusao.
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O termo de dissipacgao viscosa em todo o volume V; da extrusora, considerando

um escoamento unidimensional, pode ser escrito da seguinte forma simplificada com

base em WHITE| (2006):

®; = n(, Tp, Moy) 2V, (4.1.5)

Na Equagao (4.1.4), h é o coeficiente de transferéncia de calor, A, é a area do
barril onde ocorre troca térmica com a camisa, mantida na temperatura 7,,, e ®; é
o termo de dissipacao viscosa, que tem fundamental importancia para conduzir as

analises de escoamento de polimeros em extrusoras.

O coeficiente de transferéncia de calor, h, foi descrito na forma proposta no
trabalho de EITZLMAYR et al|(2014]), com o auxilio da seguinte correlacao:

A2 0538 0.38
26,8(%) (%) (4.1.6)

Nessa correlacao, R é a o raio do parafuso, w é a velocidade de rotagao do

k

h= 2R,

parafuso, k é a condutividade térmica do polimero, ¢, é o calor especifico do polimero
a pressao constante e y é a viscosidade do polimero, escrita na forma da funcao obtida

a partir do modelo Cross, n(y, T, My).

O termo de dissipagao viscosa deve ser separado em um termo tangencial e um
termo axial, devido aos movimentos do parafuso responsaveis pela mistura radial
do polimero e movimentagao axial da entrada (zona de alimentacdo) até a saida

(molde) da extrusora.

A proposicao do termo de dissipacao viscosa tangencial considera a taxa de

cisalhamento como uma razao entre duas grandezas finitas na forma:

. d’Ui ~ A’Ui
N dl'j - A.Z'j

Vi (4.1.7)

Na regiao do espacamento entre a rosca do parafuso e o barril, chamado em
inglés de clearance, as seguintes aproximacoes podem ser feitas: Av; =~ wRs e Ax; =~
R, — R,. Assim, a taxa de cisalhamento causada pela rotacao do parafuso pode ser

aproximada por

wR,
) angencial — 4.1.8
’Yt g l Rb o R ( )

S

Nessa equagao, Ry, é o raio do barril. Assim, de acordo com a Equacgao (4.1.5)), o
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termo de dissipacao viscosa tangencial, incluindo uma constante empirica de ajuste

e correcao (', pode ser dado por:

2
Piangencial; = C1 (Yi, Ti, M) {W—Rs] Vi (4.1.9)
Ry, — R,

A proposigao do termo de dissipacao viscosa axial pode ser feita com base em
duas consideragoes principais: 1) perfil de velocidade parabdlico genérico na regiao
entre o barril e o parafuso; e 2) velocidade nula nas superficies do barril e do parafuso.
Essas hipdteses tém o objetivo de simplificar a obtencao da taxa de cisalhamento,
visto que hipdteses mais rigorosas sao consideradas nos estudos de simulacao usando
ferramentas de CFD. Com base nessas hipdteses, o perfil de velocidades genérico,

com as devidas condigoes de contorno, pode ser dado por:

v,(r) = A+ Br + Cr?
UZ(Rb) = 0
v,(Rs) =0

_ Ry + Rq
Vy (R = %) = Vmax

Na terceira condigao de contorno da Equagao (4.1.10)), V... é a velocidade

maxima do perfil parabdlico, que pode ser calculada com a Equagao (4.1.12)). Por

(4.1.10)

meio de manipulagoes algébricas, obtém-se o perfil de velocidades do polimero na

extrusora, que pode ser expresso por:

(% (T) - Vmaac

1 <2r_<Rb+RS)>2 (4.1.11)

Ry, — Ry

A velocidade maxima pode ser calculada a partir da forma integral da vazao

massica, na forma:

Ry
m = pv.(r)27rdr (4.1.12)
R

Resolvendo a integral e isolando V.., chega-se a:

3m

vmam — I 9 1o
2mp(RE — 1)

(4.1.13)

Assim, o perfil de velocidades pode ser escrito, como funcao da densidade do
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polimero, dos raios do parafuso e do barril e da vazao méssica, como

3m

0 St~ )

_(2r—(Ry+ R, (4L,
1 ( (R R)>2 4.1.14)

Ry, — R,

Com o perfil de velocidades, a taxa de cisalhamento pode ser obtida por derivacao

em relacao ao raio:

) dv,(r) =4V [2r — (Ry + Rs)
= = 4.1.15
W) == =R —nR, { Ry, — R. (4.1.15)
Como §(Ry) = —¥(Rs), a taxa de cisalhamento axial pode ser escrita como
. 4Vm(ll’ 6m
‘P)/az'ial’ = (4116)

Ry — R, 7p(Ry+ Ry)(Ry — R,)?

Portanto, o termo de dissipagao viscosa axial, incluindo uma constante de ajuste

e correcao (5, pode ser obtido:

2

v, (4.1.17)

6

(I)azia~ = 'ivf—Tth
= Can(y ) 7p(Ry + Ry)(Ry — R,)?

4.2 Metodologia do Estudo de CFD

O estudo de CFD desse trabalho foi realizado em um cluster equipado com 2
processadores Intel Haswell 8-Cores E5-2640V3 2.6GHz (16 cores no total), 64GB
RAM (8x 8GB DDR4 DIMM 2133MHz) e 1 HD 1TB SATA 7.2K rpm 6Gb/s 3.5”.

Inicialmente foram conduzidos alguns tutoriais recomendados no Guia de Tuto-
riais do Polyflow, ANSYS| (2019). A condugao desses tutoriais teve como objetivo
a ambientacao no Workbench, que é o ambiente de trabalho do ANSYS. Dentre
os principais passos para esse desenvolvimento, incluem-se a definicao de dominios
e condicoes de contorno, além das ferramentas oferecidas pelo ANSYS para trata-

mento de dados na etapa de pds-processamento.

Os trabalhos disponiveis na literatura sobre simulacao de extrusoras utilizando
técnicas de CFD néao reproduzem o equipamento inteiro porque, mesmo no caso das
pequenas extrusoras, apresentam secoes diferentes e de grande complexidade, de
modo que tornam a simulagao computacional quase sempre inviavel. Por esse mo-
tivo, todos os artigos encontrados durante a pesquisa bibliografica descrevem estudos

sobre pequenas secoes de extrusoras de laboratorio. Nesses trabalhos, geralmente a
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validacao é baseada em aparato experimental. Dessa forma, como a presente dis-
sertacao nao envolveu qualquer trabalho experimental e como nao foi possivel obter
dados industriais relativos a geometria de extrusoras industriais reais, a referéncia
principal usada para a condugao do estudo de CFD apresentado foi o artigo de
(2013)), usado também com o objetivo de validar a simulacdo computacional
desenvolvida no presente trabalho. O parafuso usado por , mostrado
na Figura foi representado no pacote CAD SpaceClaim para ser utilizado no
estudo de CFD desta dissertacao e suas medidas principais sao as seguintes:

e Comprimento = 60 mm

Diametro do parafuso = 17 mm

Diametro interno do barril = 20,2 mm

Altura da rosca (flight) = 1,2 mm

Distancia entre a superficie do parafuso e o barril = 1,6 mm

Distancia entre a rosca e o barril = 0,4 mm

a)

Figura 4.1: Sistema utilizado na simulagao computacional com base no artigo de
(2013)), formado por a) dominio do parafuso (sélido) e b) dominio do fluido

envolvendo o parafuso (liquido).
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Como pode ser observado na Figura [{.1} foram construidas duas geometrias,
sendo uma representando o corpo do parafuso (superficie e rosca) e outra repre-
sentando o dominio do fluido; ou seja, o local por onde o fluido escoa durante a
passagem pelo parafuso. A superficie externa da geometria na Figura [4.1b é a su-
perficie interna do barril, pois o fluido esta confinado entre o parafuso e o barril.
Além disso, os eixos podem ser identificados como axial (eixo Z) e radial (eixos X

e Y'), sendo o eixo Y usado como referéncia para a andlise dos resultados obtidos.

A Figura mostra um desenho em duas dimensoes das geometrias da Figura
superpostas. Percebe-se que o corpo do parafuso, como mostrado na Figura
[4.Th, é representado em azul claro, enquanto o dominio do fluido, como mostrado na
Figura [4.1p, tem seus contornos (superficies interna e externa) representados pelas
circunferéncias em preto. Na Figura também estao indicadas algumas medidas
importantes, especialmente os pontos ¥ = 8 5 mm e Y = 9,9 mm em que foram

feitas algumas visualizagoes, como discutido no proximo capitulo.
e Em Y = 8 5 mm a partir da origem, observa-se a superficie do parafuso, como
mostrado na Figura [.Tj;

e Em Y = 9,7 mm a partir da origem; ou seja, 1,2 mm acima do ponto Y =

8,5 mm, observa-se a altura da rosca;

e EmY = 10,1 mm a partir da origem, ou seja, 0,4 mm acima da rosca, observa-

se a superficie externa do dominio de fluido, como mostrado na Figura {4.1b;

e Em Y = 9,9 mm observa-se a distancia média entre a rosca e o barril a partir

da origem.
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T v=04mm
Y =12 mm

Y =99 mm

Y =856 mm

Figura 4.2: Algumas medidas importantes do parafuso utilizado para conduzir o
estudo de CFD.

Percebe-se que a uniao das duas geometrias, necessaria para a conducao das
simulagoes, faz com que a rosca do parafuso ocupe o mesmo espaco do dominio
do fluido. Para resolver esse problema, fez-se uso da bem conhecida técnica de
superposicao de malhas. Essa técnica é descrita detalhadamente nos trabalhos de
WOO et al| (2003)), de NAKASUMI et al.| (2008), de SELLITTO et al. (2014]) e de
GIGLIOTTTI e PINHO)| (2015).

De modo a contextualizar o tema, descreve-se brevemente a representacao da
técnica MST usada na presente dissertagao, na forma descrita no artigo de |(GIGLI-
OTTI e PINHO, (2015) e mostrada na Figura , onde €2 é o volume total ocupado
por um determinado corpo deformavel, Q4 é o volume ocupado pela regiao A do
corpo, Qp é o volume ocupado pela regiao B do corpo, 2g € o volume ocupado pela
regiao superposta entre as regioes A e B, I' é o contorno desse corpo e X ¢é o vetor

posicao do ponto P no sistema de coordenadas cartesianas.
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Figura 4.3: Representagao esquematica da Técnica de Superposicao de Malha

(MST). Figura adaptada de |GIGLIOTTI e PINHO)| (2015).

Em problemas em que a construgao da geometria que representa a regiao de
escoamento de fluido é complexa, a técnica de superposicao de malha pode ser usada
para contornar esse problema com base na criacao de uma geometria definida pelo
volume §2 formada pela superposicao entre os corpos definidos pelos volumes €24 e
Qp. As principais vantagens do uso dessa técnica sao a geracao de malha de forma
simplificada e nao ser necessario o uso de ferramentas de deformacao de malha que
exigem formulagoes mais complexas e, portanto, um tempo de simulacao maior. Por
outro lado, a limitacao mais relevante é que a velocidade nas vizinhancas de partes
méveis nao é bem resolvida (ANSYS, 2017a)).

Para validar a convergéncia das malhas, os resultados (perfis de taxa de cisalha-

mento, viscosidade, velocidade e pressao) foram comparados com os dados apresen-

tados no artigo de WANG (2013]).

Apoés a validagao da simulacao do escoamento isotérmico, foi feita a analise con-
siderando o sistema nao-isotérmico. Esse tipo de simulacao demanda configuragoes
relacionadas a temperatura como, por exemplo, as condi¢oes de contorno dessa

variavel nas respectivas superficies de controle da geometria em estudo:
e Inlet: T = 180°C (simulagao "nao-isotérmico aq”) e T' = 200°C' (simulagao
"nao-isotérmico resf”)
e InnerFluid: fluxo térmico nulo
e Qutlet: outflow
e WallBarrel: T = 200°C' (simula¢do "nao-isotérmico aq”) e T' = 1800°C' (si-

mulagao ”"nao-isotérmico resf”)
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Qutlet

WallBarrel

InnerFiuid

Inlet

Figura 4.4: Contornos da simulagao nao-isotérmica.

A Figura[£.4 mostra o dominio de fluido com os respectivos contornos, com suas
descricoes listadas abaixo:

e [nlet é a entrada do polimero na extrusora;

e InnerFluid é a superficie interna do dominio de fluido, que se superpoe a

superficie do corpo do parafuso;
e Qutlet é a saida do polimero na extrusora;

e WallBarrel é a superficie externa do dominio de fluido, que pode estar super-

posta a superficie interna do barril, caso ele faga parte da geometria.

As temperaturas de 180°C' e 200°C foram escolhidas porque sao proximas as
temperaturas dos barris. A escolha do fluxo térmico nulo é natural, visto que nao
existem fluxos de calor externos ao processo. Por fim, a configuracao outflow indica

que as variaveis na saida da extrusora devem ser calculadas pelo programa.

A condicao de contorno térmica do parafuso foi definida da seguinte maneira:

® Tirew = 100°C (valor padrao do Polyflow)
e Torew = Tharrer = 200°C' (simulagao "nao-isotérmico aq”)
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® Tscrew = Tharrer = 180°C' (simulac@o ”"nao-isotérmico resf”)

As condigoes de contorno para as simulagoes nao-isotérmicas conduzidas neste

trabalho s&o resumidas na Tabela 1]

Tabela 4.1: Temperaturas do barril (Tyerer ), da entrada (Ti,e;) € do parafuso (Tserew)

para as simulacoes nao-isotérmicas realizadas neste trabalho

Simulagao aq | Simulagao resf
Tipo de Simulagao (Toarret >Tintet) | (Toarrer <Tintet)
aq 1 aq 2 resf 1 | resf 2
Tharrel 200 200 180 180
Tintet 180 180 200 200
Tserew 100 200 100 180
Sentido da transferéncia J J - -
de calor (barril, entrada e W - Tell Tel
parafuso, respectivamente) - T - -

As setas apresentadas em cada caso de estudo na Tabela [4.1] representam o sen-
tido da transferéncia de calor e o hifen representa as regides (barril, entrada ou para-
fuso) que apenas recebem calor. As setas duplas indicam os casos em que hd maior
diferenca de temperatura e, portanto, maior troca de calor que nos casos indicados
pelas setas simples. Por exemplo, na simulagao "aq 1”7, o polimero, inicialmente a
180°C), recebe calor do barril referente a um gradiente de 20°C' de temperatura e
fornece calor para o parafuso referente a um gradiente de 80°C' de temperatura. O
parafuso apenas recebe calor do barril e do polimero. Além disso, os termos ”aq” e
"rest” indicam extrusao com aquecimento e com resfriamento, respectivamente. O
estudo do caso aquecido é especificado por Tyerrer > Tiner, OU seja, a temperatura
¢ transferida do barril para o polimero ao longo do parafuso; enquanto o estudo do
caso resfriado é especificado por Tyurrer < Tiniet, OU seja, a direcao da transferéncia

de calor é do polimero para o barril ao longo do parafuso.

A representacao nao-isotérmica contempla as simulagoes do tipo 1 e a repre-
sentacao quasi-isotérmica contempla as simulacoes do tipo 2, caracterizadas pelo

fato do polimero apresentar a mesma temperatura do barril e do parafuso.
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Capitulo 5

Resultados e Discussao

5.1 Resultados da Modelagem Matematica a

Parametros Concentrados

5.1.1 Analise de Sensibilidade

A partir dos balangos de massa e energia e dos dados geométricos e de operagao
de uma extrusora, torna-se possivel realizar uma analise de sensibilidade por meio da
perturbagao de algumas variaveis envolvidas, com o objetivo de verificar o compor-
tamento de algumas varidveis frente a essas perturbagoes. A avaliagao do comporta-
mento da temperatura do polipropileno tem como objetivo verificar se a temperatura
de degradagao do polimero nao ¢é ultrapassada durante a extrusao e também obter
o perfil de temperaturas ao longo do processo, pois essa medicao geralmente s6 é
feita em alguns pontos especificos da extrusora, como na entrada e na saida, por

exemplo.

Em uma extrusora industrial, o auxilio de simulagoes utilizando um modelo ma-
tematico adequado e com um modelo reolégico desenvolvido a partir dos dados expe-
rimentais dos polimeros permite o entendimento do que ocorre durante o processo de
extrusao. Como nao foram obtidos dados reais de construgao e operacao das extru-
soras industriais usadas para processar os grades de polipropileno estudados nesta
dissertagao, buscaram-se informacoes em sites de fabricantes e de venda de extruso-
ras industriais, de modo a usar dados de um processo de extrusao industrial no mo-
delo matematico desenvolvido. As varidveis de entrada para a simulacao do modelo
matematico sao mostrados na Tabela [5.1| com as respectivas fontes bibliograficas,
sendo que os valores destacados em negrito representam os valores padroes usados

nas simulacoes. Por exemplo, a andlise de sensibilidade da vazao de alimentacao foi
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feita variando os valores dessa variavel (500 kg/h, 2000 kg/h e 4000 kg/h) com os
valores padroes fixos de 300 rpm para a rotagdo do parafuso, 404 kg/mol para a

massa molar de PP e 0,001 para a constante de correcao.

Tabela 5.1: Dados de entrada do modelo matematico a parametros concentrados.

Variavel (unidade) Valor Fonte
Numero de tanques 500 Valor empirico
Comprimento (m) 4.32 Cope-rion ZSK 92 MC18
Twin Screw Extruder
- Mc Neil Akron 1400mm
500 Single Screw FExtruder
Vazao de alimentagao (kg/h) 2000 - Tkegai Two Axis Extruder
4000 - Coperion Laboratory Extruder
STS 25 MC11
Ofeeq = 0
Razao de backflow Qmerr = 0,1 Valores empiricos
iz = 0,0
Temperatura de entrada (°C) 180 Simulagao CFD
Temperatura do barril (°C') 233,5 Braskem (média)
- Tkegai Two Axis Ertruder
300 - Coperion Laboratory Extruder
Rotagao do parafuso (rpm) 600 STS 25 MC11
1000 - Coperion ZSK MC18
Twin Screw Fxtruder
Raio do parafuso (mm) 63,5 - Ikegai Two Azis Extruder
Raio do barril (mm) 64 Relagao descrita por
RAUWENDAAL (2014)
Massa molar PP (kg/mol) 164 Braskem
404
0,01
Constante de correcao 0,001 Valores empiricos
0,0001

A Tabela [5.2] mostra as propriedades fisicas comuns dos dois grades de poli-
propileno (H125 e H614 SP) usados na simula¢ao computacional via CED. Deve-se
observar que a densidade utilizada refere-se a densidade dos grades no estado sélido

em temperatura ambiente.
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Tabela 5.2: Propriedades fisicas do polipropileno usado nas simulacoes.

Propriedade Fisica Valor Fonte
Densidade (kg/m?) 905 BRASKEM  (2020)
Cal ifi

Ao espeeitico ¢,(T) = 0,15 T + 42,956 PRATA (2009)
(J/molK)
Condutividade térmi

ohduividade tettica 0,19 MAIER e CALAFUT] (1998)
(W/mK)

Utilizando os valores mostrados na Tabela [5.1], obtém-se os graficos mostrados
nas Figuras a[p.12] Nota-se que as simulagdes tém como objetivo analisar o
perfil de temperaturas ao longo da extrusora, cujo comprimento foi normalizado
entre 0 e 1, considerando trés casos para cada simulagao: inclusao apenas do termo
de dissipacao viscosa tangencial, inclusao apenas do termo de dissipacao viscosa

axial e inclusao de ambos os termos de dissipagao viscosa.

As constantes de correcao C e/ou Cy, introduzidas, respectivamente, nas

Equagoes (4.1.9) e (4.1.17), sao representadas nas Figuras , e apenas
como C' para efeito de simplificagao, ja que os valores nas simulagoes foram manti-

dos iguais. Assim, nas simulacoes com o termo de dissipacao viscosa tangencial, a
constante é (7, enquanto nas simulagoes com o termo de dissipagao viscosa axial, a
constante é Cs; e nas simulagoes com os ambos os termos, as duas constantes estao

presentes.
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Figura 5.1: Perfis de temperatura obtidos para diferentes valores da constante de
correcao - dissipagao viscosa tangencial.
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Figura 5.2: Perfis de temperatura obtidos para diferentes valores da constante de
correcao - dissipagao viscosa axial.
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Figura 5.3: Perfis de temperatura obtidos para diferentes valores da constante de
correcao - dissipacao viscosa tangencial e axial.

Como pode ser observado nas Figuras e .2 o aumento da ordem de gran-
deza das constantes de correcao C; e U5 causa forte influéncia no aumento da tem-
peratura do polimero ao longo da extrusora, tanto nas simulagoes que consideram
Dt ongencial, quanto nas simulagoes que consideram ®gz5q;. Isso se deve ao fato de
que essa constante esta diretamente ligada aos termos de dissipacao viscosa. No
caso das simulacoes que consideram apenas o termo de dissipagao viscosa tangencial
(Figura , a constante de correcao com o valor C' = 0,01 leva a uma temperatura
maxima na saida da extrusora em torno de 230°C. Por outro lado, quando ape-
nas a dissipagao axial é considerada (Figura , a temperatura ultrapassa 360°C),
ficando acima da temperatura de degradagao do polipropileno, T; = 320°C' (RA-
BELLO e DE PAOLI, [2000). A Figura , que considera os termos tangencial e
axial de dissipagao viscosa simultaneamente, mostra que o termo axial domina o
termo tangencial, visto que o perfil de temperatura é préximo ao da Figura [5.2]
Esses resultados mostram que os termos de dissipacao empiricos apresentados supe-
restimam os efeitos reais de dissipacao e precisam ser ajustadas aos dados de planta
com os parametros C e Cy. Os termos axiais dominam as simulagdes porque gran-
des vazoes de polimero precisam ser transportados através de secoes transversais
extremamente estreitas. A despeito disso, o modelo pode ser 1til para conduzir

simulagoes de sistemas reais, desde que o trabalho de ajuste do modelo seja con-
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duzido antes. A menor taxa de dissipacao real pode estar associada a diferentes
efeitos, como escorregamento do fundido nas superficies internas da extrusora e a
variacao da viscosidade com as taxas de cisalhamento locais. Esses resultados mos-
tram também a importancia do desenvolvimento e implementacao de modelos de

escoamento detalhados para capturar todos os efeitos da operacao.

Como mostrado na Figura 5.4 o aumento da vazao de alimentagao causa dimi-
nuicao na temperatura da massa de PP fundido ao longo da extrusora. Isso pode ser
explicado observando-se a Equacao (balango de energia), ja que a varidvel
f s6 aparece em um termo. Assim, conforme a vazao é aumentada, o tempo de
residéncia do polimero na extrusora ¢é reduzido, de forma que o calor transferido do
barril para o fluido nao é suficientemente alto para compensar o aumento da veloci-
dade com que a massa de PP fundido passa pelo equipamento. Consequentemente,
a temperatura do polimero é menor quanto maior for a vazao alimentada. Por outro
lado, a Figura mostra o efeito oposto na presenca de dissipacao axial: quanto
maior a vazao, maior € a temperatura ao longo da extrusora. Isso pode ser expli-
cado observando-se a Equacao (4.1.17)), que mostra que a dissipagao viscosa axial
é diretamente proporcional ao quadrado da vazao massica de alimentacao, f = .
A Figura mostra como o perfil de temperaturas muda com a variacao da vazao
de alimentacao, considerando os termos tangencial e axial da dissipacao viscosa.
Assim como na andlise de sensibilidade da constante de correcao, percebe-se que o
termo de dissipacao axial domina o termo de dissipacao tangencial. Esse resultado
fica evidente nao s6 devido aos efeitos opostos dos dois termos de dissipagao sobre
o comportamento do perfil de temperaturas, mas também por causa dos valores
maximos de temperatura alcancados: quando somente a dissipacao tangencial esta
presente, a diferenca entre as temperaturas maximas alcancadas nos casos com me-
nor e maior vazao ¢ aproximadamente igual a 20°C', enquanto quando a dissipagao
total é incluida na simulagao, essa diferenca fica em torno de 10°C', seguindo o
comportamento do caso em que somente o termo axial é considerado. Como os efei-
tos observados nas Figuras e sao muito mais representativos da operacao de
equipamentos industriais, parece correto admitir que os termos de dissipacao viscosa
axial dominam o escoamento e refletem melhor a dissipacao de calor no interior do
equipamento, sendo mais adequados para a formulacao dos modelos de escoamento

nas extrusoras em modelos a parametros concentrados.
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Figura 5.4: Perfis de temperatura obtidos para diferentes valores da vazao de ali-
mentacao - dissipagao viscosa tangencial.
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Figura 5.5: Perfis de temperatura obtidos para diferentes valores da vazao de ali-
mentacao - dissipagao viscosa axial.
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Figura 5.6: Perfis de temperatura obtidos para diferentes valores da vazao de ali-
mentacao - dissipagao viscosa tangencial e axial.

Assim como no caso da vazao de alimentacao, a analise de sensibilidade em
relacao a velocidade de rotagao do parafuso da extrusora mostra comportamentos
diferentes nos casos em que somente a dissipagao tangencial e somente a dissipagao
axial sao analisadas. A Figura mostra que a temperatura do polimero na extru-
sora ¢ maior quanto maior for a velocidade de rotacao do parafuso. Esse resultado
pode ser explicado observando-se a Equacgao , que mostra que a dissipacao
viscosa tangencial é diretamente proporcional ao quadrado da variavel analisada.
Por outro lado, a Figura mostra o comportamento do perfil de temperaturas
quando somente o termo de dissipagao viscosa axial estd presente. Esse resultado
ja podia ser esperado, pois esse modo de dissipacao de calor nao depende explici-
tamente da velocidade de rotagao do parafuso, como fica evidente ao se observar a
Equacao , que nao considera essa variavel em seus termos. E importante ob-
servar que quando se considera somente a dissipagao axial, a temperatura alcangada
na saida da extrusora (em torno de 250°C') é maior que quando apenas a dissipac¢ao
tangencial é considerada (em torno de 210°C'). A Figura mostra o perfil de
temperaturas para o caso em que sao considerados os termos tangencial e axial de
dissipagao viscosa na andlise de sensibilidade da velocidade de rotagao do parafuso
da extrusora. Pode-se perceber que existe dominio do termo de dissipagao axial, as-

sim como no caso das variaveis constante de correcao e vazao de alimentagao. Esse
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resultado mostra que as temperaturas maximas alcancadas na saida da extrusora
para as diferentes velocidades de rotacao do parafuso sao apenas um pouco maiores
que as apresentadas na Figura [5.8] e diferem de aproximadamente 5°C' para valo-
res muito distintos da varidvel analisada, diferentemente do caso em que somente o
termo de dissipacao viscosa tangencial é considerado, no qual os valores de tempera-
tura alcancados diferem em torno de 10°C'. Deve-se considerar, no entanto, que no
ambiente real de producao a vazao da massa polimérica aumenta com a velocidade
de rotagao do parafuso. Se esse efeito for considerado explicitamente no termo de
dissipacao viscosa axial, o efeito observado sera similar ao descrito nas Figuras
a relacionadas ao efeito do aumento da vazao sobre os perfis de temperatura

ao longo da extrusora, dado que os termos de dissipacao viscosa axial dominam o

escoamento.
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Figura 5.7: Perfis de temperatura obtidos para diferentes valores da rotacao do
parafuso - dissipacao viscosa tangencial.
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Figura 5.8: Perfis de temperatura obtidos para diferentes valores da rotacao do
parafuso - dissipacao viscosa axial.
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Figura 5.9: Perfis de temperatura obtidos para diferentes valores da rotacao do
parafuso - dissipa¢ao viscosa tangencial e axial.
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A 1ltima anélise de sensibilidade realizada tem como objetivo estudar os efeitos
da variacao da massa molar do polipropileno sobre o comportamento do perfil de
temperaturas de uma extrusora industrial com base nos dados da Tabela 5.1 A
Figura [5.10| mostra o efeito de dois grades de polipropileno, um com menor e outro
com maior massa molar média, na temperatura ao longo da extrusora, considerando
somente a dissipacao viscosa tangencial na simulagao. O resultado mostra que o
polimero pesado provoca o surgimento de temperaturas mais altas que o de menor
massa molar, como ja poderia ser esperado. Entretanto, como é possivel perceber
no grafico, a diferenca de temperaturas entre os grades é muito pequena, em torno
de 2°C'. Deve-se notar também o perfil aproximadamente linear da temperatura que

se desenvolve ao longo da extrusora.
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Figura 5.10: Perfis de temperatura obtidos para diferentes valores da massa molar
média de PP - dissipagao viscosa tangencial.
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Figura 5.11: Perfis de temperatura obtidos para diferentes valores da massa molar
média de PP - dissipagao viscosa axial.
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Figura 5.12: Perfis de temperatura obtidos para diferentes valores da massa molar
média de PP - dissipagao viscosa tangencial e axial.
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A Figura[5.11] apresenta o perfil de temperaturas obtido quando se varia a massa
molar média do polipropileno para o caso em que se considera apenas a dissipagao
viscosa axial. A principal diferenca desse grafico para o mostrado na Figura |5.10
é que a temperatura alcancada pelos grades de polipropileno da Figura [5.11] sdo
muito mais altas, ficando em torno de 250°C' para o polimero com maior massa mo-
lar média. Esse resultado mostra uma vez mais que a dissipacao viscosa axial exerce
papel dominante em relacao a dissipacao viscosa tangencial. Nota-se também que a
diferenca entre as temperaturas maximas dos dois grades sao bem maiores no caso
da dissipacao axial, indicando diferencas expressivas e superiores a 10°C' entre os
perfis obtidos para os dois grades considerados. Portanto, esperam-se diferencas sig-
nificativas entre as taxas de cisalhamento e os termos de dissipacao quando ocorrem
mudancas de grade na planta, o que justifica plenamente a hipotese de que diferen-
tes grades afetem o desgaste da extrusora com diferentes intensidades. A Figura
b.12] em que sdo considerados os termos tangencial e axial de dissipagao viscosa na
simulacao, mostra um perfil de temperaturas similar & Figura [5.11] indicando que,
no caso da analise de sensibilidade da massa molar média de polipropileno, a dis-
sipacao de calor devido ao escoamento axial domina o termo referente ao escoamento

tangencial.

5.1.2 Comentarios Adicionais

Esta secao abordou o estudo de simulagao de uma extrusora industrial com
base em modelos simplificados a parametros concentrados que envolvem balancos
de massa e energia. Em particular foram realizados alguns estudos de sensibilidade
dos perfis de temperatura a variacoes de algumas varidveis importantes no pro-
cesso de extrusao: intensidade dos termos de dissipacao viscosa, vazao de polimero,
velocidade de rotacao do parafuso e massa molar média do PP. A modelagem fe-
nomenoldgica apresentada nao é inovadora no sentido matematico da abordagem
proposta, visto que outros trabalhos ja publicados, como aquele apresentado por
EITZLMAYR et al.| (2014]), fizeram uso de modelos similares, principalmente para
estudo das trocas de calor que ocorrem entre barril, polimero e parafuso, e foram
validados por experimentos. A despeito disso, o presente documento propos um mo-
delo a parametros concentrados simples e derivou expressoes semi-empiricas tteis
para descrever as taxas de cisalhamento e, portanto, os termos de dissipacao viscosa

associados as componentes do escoamento tangencial e axial.

Uma diferenca importante entre a abordagem proposta nessa secao e aquelas
apresentadas em outros trabalhos encontrados na literatura é que o presente trabalho

utiliza dados de extrusoras industriais para conduzir as andlises, ao invés de dados

113



oriundos de extrusoras de laboratério. Dessa forma, os resultados apresentados
puderam ser analisados com o objetivo de compreender a operacao de processos de

industrias.

Com base nos estudos de sensibilidade realizados, foi possivel concluir que o
termo de dissipacao viscosa causada pelo escoamento axial é mais importante que
os efeitos viscosos causados pelo escoamento tangencial. Essa conclusao é importante
porque permite caracterizar melhor o modelo que deve ser empregado para repre-
sentar o termo de dissipacao em simulagoes conduzidas com o modelo a parametros

concentrados.

Observou-se que o modelo aproximado de dissipagao proposto resulta em superes-
timagao dos efeitos viscosos, provavelmente por conta de efeitos de escorregamento
nas paredes internas e variacao da viscosidade com as taxas locais de cisalhamento
no interior da extrusora. Por isso, a introducao de fatores de correcao estimados
com dados reais ¢ importante. No caso da constante de correcao, observou-se que os
valores devem se situar ao redor de 0,01 para gerar perfis de temperatura condizentes

com aqueles observados no processo real.

Em relagao a vazao massica de alimentacao, as temperaturas do escoamento au-
mentam com a vazao de polimero como esperado, quando o escoamento é dominado
pelos termos de dissipacao axial. O fato da dissipagao axial dominar a dissipagao
tangencial também afeta a importancia do efeito da velocidade de rotagao do para-
fuso sobre o perfil de temperaturas ao longo da extrusora, de forma que o aumento
da velocidade de rotacao nao causa grandes alteracoes na temperatura maxima na
saida do equipamento, quando a vazao massica de polimero é mantida constante.
Esse efeito, contudo, nao ¢é realista, dado que o aumento da velocidade de rotagao
provoca aumento da vazao massica de polimero, o que pode ser inserido explicita-
mente no termo de dissipagao viscosa axial. Nesse caso, o efeito do aumento da
velocidade de rotagao do parafuso é similar ao efeito do aumento da vazao massica

de polimero.

Finalmente, os estudos de simulagao mostram que o aumento da massa molar
média do polimero pode provocar aumento expressivo do termo de dissipagao vis-
cosa, levando ao aumento de temperaturas e possivelmente afetando o desgaste da
extrusora. Com base no exposto, parece razoavel admitir que o desgaste provocado
pela operacao de extrusao no parafuso aumente com a vazao, a velocidade de rotagao

e a massa molar média do polimero.
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5.2 Resultados das Simulacoes de CFD

5.2.1 Analise de Convergéncia de Malhas

O trabalho de WANG| (2013), usado como principal referéncia desta dissertacao
para o estudo de CFD, estudou a operagao de uma extrusora no processo de extrusao
isotérmica do policloreto de vinila (PVC), cuja reologia é descrita pelo modelo Cross
com os seguintes parametros: 1y = 0,47 x 10° Pa.s, A = 0,26 s e n = 0,65. Além
disso, o autor estudou o efeito causado por quatro variaveis (velocidade longitudinal,
pressdo, taxa de cisalhamento e viscosidade) ao longo do processo de extrusao em
dez pontos da extrusora, de modo que as simulacoes conduzidas no presente trabalho

podem ser validadas por esse artigo.

O estudo de convergéncia de malhas foi realizado em duas etapas. Primeiramente
foi feita a analise de duas malhas para o parafuso (52k e 74k) utilizando a malha do
dominio de fluido com 239 mil nés. Em seguida foi feita a andlise de quatro malhas
para o dominio do fluido (133k, 165k, 201k e 239k) utilizando a malha do parafuso
convergida. O estudo de convergéncia do parafuso foi realizado utilizando a malha
mais fina, para que os cédlculos capturassem as variacoes das principais variaveis em
todos os pontos da geometria. As malhas sao assim denominadas porque o simbolo
"k” representa a unidade de milhar; ou seja, a malha 52k possui 52 mil nés. A
Tabela mostra o tempo de simulagao para cada malha com a utilizacao de 16

nicleos em paralelo para os calculos.

Tabela 5.3: Tempo de simulagao associado as malhas do parafuso.

Malha | Tempo de Simulagao (min)
52k 20
74k 21

As Figuras [5.13] até mostram os graficos comparativos da taxa de cisalha-
mento, viscosidade, velocidade axial e pressao, respectivamente, em 10 pontos do
parafuso para as malhas de 52 mil e 74 mil nds. Esses valores foram calculados
pelo solver do Polyflow no ponto Y = 9,9 mm, que é a metade da distancia entre
a rosca e o barril, como mostrado na Figura Esse ponto foi escolhido porque
é o mesmo em que as andlises de WANG, (2013) foram realizadas. Observa-se a
convergéncia das malhas para todas as variaveis, dado que nao foram observadas
diferencas expressivas para quaisquer das varidveis analisadas com as duas malhas.
Deve-se observar também que a natureza oscilatéria das solucoes diz respeito a na-

tureza da configuracao geométrica da extrusora, uma vez que a distancia entre o
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barril e o parafuso muda, a medida que se avanca ao longo do passo do parafuso.
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Figura 5.13: Taxa de cisalhamento em 10 pontos do parafuso para as malhas 52k e
74k (em Y = 9,9 mm).
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Figura 5.14: Viscosidade em 10 pontos do parafuso para as malhas 52k e 74k (em
Y =9,9 mm).
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Figura 5.15: Velocidade axial em 10 pontos do parafuso para as malhas 52k e 74k
(em Y =99 mm).
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Figura 5.16: Pressao em 10 pontos do parafuso para as malhas 52k e 74k (em
Y =9,9 mm).

Considerando que os resultados de simulacao entre as duas malhas foram prati-

camento os mesmos, optou-se por utilizar a malha mais grossa, com 52 mil nés.
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Apos o estudo da malha do parafuso, foi realizada anélise de convergéncia da
malha do dominio de fluido utilizando a malha 52k do parafuso. A Tabela[5.4 mostra
o tempo de simulacao para cada malha, com a utilizacao de 16 nicleos em paralelo

para os calculos.

Tabela 5.4: Tempo de simulagao das malhas do dominio de fluido.

Malha | Tempo de Simulagao (min)
133k 8
165k 11
201k 14
239k 20

As Figuras [5.17}, [5.20], [5.23] e [5.26] mostram os perfis da taxa de cisalhamento,

viscosidade, velocidade axial e pressao, respectivamente, ao longo do parafuso. Esses

sao os resultados obtidos por[ WANG (2013) e usados para validar as simulagoes reali-
zadas nesta dissertacao. As Figuras|b.18| [5.21} [5.24]e[5.27| mostram os perfis da taxa

de cisalhamento, viscosidade, velocidade axial e pressao, respectivamente, ao longo

do parafuso para as quatro malhas testadas e para o trabalho de referéncia. As Fi-
guras [5.19] [5.22] |5.25|e [5.28 mostram o parafuso estudado com planos de corte trans-

versal nos seguintes pontos do eixo axial: 0,10 mm, 20 mm, 30 mm, 40 mm, 50 mm

e 60 mm. Observa-se também nessas figuras uma linha amarela ao longo do eixo
Z (axial) no ponto (X,Y) = (0;9,9) mm do plano de corte, em que sao obtidos os

perfis das varidveis analisadas.

Pode ser observado na Figura [5.18| que a convergéncia em relacao as malhas
utilizadas neste trabalho s6 parece ter sido atingida com as maiores malhas (239k e
201k). Na comparacao entre as malhas do artigo e deste trabalho, a convergéncia
¢ maior com o uso da malha 239k, sendo a diferenca observada praticamente nula
em alguns pontos do dominio. A analise de convergéncia das malhas para a taxa
de cisalhamento mostrou que a malha com 239k pode ser validada pelo trabalho de
WANG, (2013), o que pode ser comprovado observando-se que, apesar de existirem
alguns pontos do parafuso em que as diferencas percentuais entre a malha com 239k
e a do artigo de referéncia sao mais discrepantes, o erro médio é de apenas 1,65%.
Como pode ser observado na Figura quanto mais refinada é a malha numérica,
maior é a convergéncia com a malha do artigo de referéncia. Observa-se também
que as curvas das malhas de 239k e do trabalho de WANG] (2013)) estao superpostas

na maior parte do grafico, comprovando essa afirmacao.
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Figura 5.17: Perfil da taxa de cisalhamento ao longo do parafuso obtida no trabalho

de WANG (2013)
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Figura 5.18: Comparacao do perfil da taxa de cisalhamento ao longo do parafuso

entre o trabalho de WANG (2013)) e as malhas do dominio de fluido utilizadas nesta
dissertacao.
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Figura 5.19: Planos de corte em XY ao longo do eixo Z nos pontos
0,10 mm, 20 mm, 30 mm, 40 mm, 50 mm e 60 mm e linha em (X,Y") = (0;9,9) mm
para a taxa de cisalhamento.

Pode ser observado na Figura que a convergéncia em relagao as malhas
utilizadas neste trabalho parece ter sido atingida uma vez mais para as maiores
malhas (239k e 201k), em que a diferenga é de 0,17%. Na comparacao entre as
malhas do trabalho de [WANG) (2013) e desta dissertacdo, a convergéncia ¢ maior

com a malha 239k, com diferenca maxima da ordem de —0,19%. A anélise de

convergéncia das malhas para a viscosidade mostrou que a malha de 239k pode ser
validada pelo artigo de referéncia, o que pode ser comprovado observando-se que,
apesar de existirem alguns pontos do parafuso em que as diferengas percentuais
entre as malhas com 239k e do artigo de referéncia sao mais discrepantes, o erro
médio é de apenas —0,27%. Nota-se também que, assim como no caso da taxa de

cisalhamento, as curvas das malhas com 239k e do trabalho de (2013)) estao

superpostas na maior parte do grafico.
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Figura 5.20: Perfil da viscosidade ao longo do parafuso obtido no trabalho de WANG

2013).
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Figura 5.21: Comparagao do perfil da viscosidade ao longo do parafuso entre o tra-
balho de| WANG (2013)) e as malhas do dominio de fluido utilizadas nesta dissertagao
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Figura 5.22: Planos de corte transversal ao longo do eixo Z nos pontos
0,10 mm, 20 mm, 30 mm, 40 mm, 50 mm e 60 mm e linha em (X,Y") = (0;9,9) mm
para a viscosidade

A partir da Figura observa-se que, diferente dos casos da taxa de cisalha-
mento e da viscosidade, hé regidoes em que as curvas das malhas com 239k e do
trabalho de apresentam diferengas significativas, resultando em um
erro médio de —22,4%. Entretanto, a anélise de convergéncia das malhas para a

velocidade axial mostrou que a malha com 239k pode ser validada pelo trabalho

de WANG, (2013)), o que pode ser explicado observando-se que, em outras regioes

do parafuso, houve total convergéncia numérica, podendo ser considerada suficiente

para garantir a validade da malha.
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Figura 5.23: Perfil da velocidade axial ao longo do parafuso do trabalho de WANG
(2013). Nota-se que o autor usou o eixo longitudinal como sendo o eixo X e a
velocidade axial como velocidade X.
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Figura 5.24: Comparacao do perfil da velocidade axial ao longo do parafuso entre

o trabalho de WANG] (2013) e as malhas do dominio de fluido utilizadas nesta

dissertacao.
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Figura 5.25: Planos de corte transversal ao longo do eixo Z nos pontos
0,10 mm, 20 mm, 30 mm, 40 mm, 50 mm e 60 mm e linha em (X,Y") = (0;9,9) mm
para a velocidade axial

A anélise de convergéncia das malhas para a pressao mostrou que a malha com
239k pode ser validada pelo artigo de referéncia. Nota-se que, apesar de existirem
alguns pontos do parafuso em que as diferencas percentuais sao mais discrepantes,
o erro médio é de 10,1%. Como pode ser observado na Figura quanto mais
refinada é a malha numérica, maior é a convergéncia com a malha do artigo de
referéncia. Observa-se também que, assim como nos casos da taxa de cisalhamento
e da viscosidade, as curvas das malhas com 239k e do trabalho de WANG] (2013))
estao superpostas na maior parte do grafico, comprovando essa afirmacao.
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Figura 5.26: Perfil da pressao ao longo do parafuso do trabalho de WANG; (2013)).
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Figura 5.27: Comparacao do perfil da pressao ao longo do parafuso entre o trabalho
de [WANG (2013)) e as malhas do dominio de fluido utilizadas nesta dissertacao.
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Figura 5.28: Planos de corte transversal ao longo do eixo Z nos pontos
0,10 mm, 20 mm, 30 mm, 40 mm, 50 mm e 60 mm e linha em (X,Y") = (0;9,9) mm
para a pressao.

Baseado no estudo de validacao, é possivel admitir que a implementacao do mo-
delo foi feita de forma consistente e compardvel aquela documentada por WANG
(2013). Dessa forma, considerando como validada a implementagao realizada neste
trabalho com base no artigo desse autor, é possivel obter a tensao de cisalhamento,
em Y = 9,9 mm, multiplicando-se os valores da taxa de cisalhamento e da viscosi-
dade no mesmo ponto. Como resultado, obtém-se o gréfico mostrado na Figura[5.29]
Pode-se observar que a tensao de cisalhamento e, portanto, os esforcos feitos sobre
o parafuso, variam com a posicao, indicando claramente que diferentes regides do
parafuso estao sujeitas a diferentes tensoes, o que pode justificar o desenvolvimento

maior de desgaste em certos pontos do equipamento do que em outros.
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Figura 5.29: Comparagao do perfil da tensao de cisalhamento ao longo do parafuso
entre as malhas do dominio de fluido utilizadas nesta dissertacao (em Y = 9,9 mm)

Como o artigo de referéncia nao aborda resultados da tensao de cisalhamento, a
validagao com base nessa varidavel nao pode ser feita. Entretanto, pela analise das
outras grandezas, foi possivel concluir que a malha com 239k é satisfatoria para a

simulagao desse parafuso.

5.2.2 Simulacgoes nao-Isotérmicas

Como o trabalho de WANG] (2013)) ndo aborda simulages nao-isotérmicas, esta
secao nao apresenta qualquer referéncia para validacao dos resultados. Observa-
se que, para um resultado mais acurado, deveria ser feita preferencialmente outra
analise de convergéncia de malha. Contudo, devido a similaridade da geometria,
optou-se por conduzir as simulacoes nao-isotérmicas com a malha convergida utili-

zada no estudo anterior.

Com base na metodologia de pesquisa das simulagoes, resumida na Tabela [4.],
obtiveram-se os resultados apresentados nas Figuras até [5.38. A Figura [5.30

mostra o perfil de temperatura ao longo do parafuso para os quatro casos analisados.
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Figura 5.30: Perfil de temperaturas para os quatro casos nao-isotérmicos (em Y =
9,9 mm).

Pode ser observado que, no caso das simulagoes totalmente nao-isotérmicas (”aq
17 e "resf 17), a temperatura ao longo do parafuso apresenta aumentos e redugoes
devido as transferéncias de calor envolvidas entre barril, polimero e parafuso, além
de refletirem as mudancas de geometria do sistema. Por outro lado, no caso das
simulagoes quasi-isotérmicas ("aq 2” e "resf 27), como o fluido estd delimitado pelo
barril e pelo parafuso mantidos na mesma temperatura (200°C' para "aq 2” e 180°C
para "resf 2”), é esperado que nao haja variacao significativa no escoamento ao longo
do parafuso, de forma é possivel observar que o polipropileno alcanca temperaturas
constantes e iguais as respectivas temperaturas das superficies as quais estd em

contato, ou seja, 200°C' para "aq 2” e 180°C' para "resf 27.

As Figuras [5.31], [5.32] [5.33| e |5.34| mostram, respectivamente, os perfis da taxa de

cisalhamento, viscosidade, velocidade Z e pressao ao longo do parafuso considerado

para o caso isotérmico e para os quatro casos nao-isotérmicos. Esses graficos tém
em comum o fato das curvas isotérmicas serem muito proximas das curvas referentes
as simulagoes "aq 2”7 e "resf 27. Esse resultado é esperado devido ao forte carater

isotérmico das simulagoes do tipo 2, como observado na Figura [5.30}

A Figura [5.31] indica que a taxa de cisalhamento varia mais nos escoamentos

isotérmicos, o que pode ser explicado observando-se que quando o efeito da tempe-
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ratura nao estd presente, o fenomeno principal que age sobre o polimero é a forca
cisalhante devido ao escoamento ao longo do parafuso. Nos casos nao-isotérmicos, a
dissipagao viscosa causada pelo aumento da temperatura faz com que o cisalhamento
seja menor por conta das menores viscosidades oriundas da geracao de calor causada
pela interacao entre fluido e parafuso. Portanto, os perfis de temperatura ao longo
da extrusora podem afetar de forma incisiva o desgaste do equipamento. Além disso,
é possivel perceber na Figura [5.31] alguns picos de taxa de cisalhamento. Conforme
observado na Figura [5.19] que mostra planos de corte ao longo do parafuso, esses
picos ocorrem nas regioes em que o polimero escoa pela distancia muito pequena
entre a rosca e o barril (clearance). Consequentemente, a forga sobre o fluido nesses
locais é maior e, portanto, a taxa de cisalhamento apresenta valores maiores que em
outras regioes do parafuso. Portanto, essas parecem ser as regioes mais suscetiveis

ao desgaste.
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Figura 5.31: Perfis da taxa de cisalhamento nos casos isotérmico e nao-isotérmicos
(emY =99 mm).

A explicagao do comportamento da viscosidade pode ser explicado com base nos
resultados obtidos para a taxa de cisalhamento. Como o polipropileno analisado é
um polimero pseudoplastico, o aumento da taxa de cisalhamento reduz a viscosi-
dade aparente, e vice-versa, como pode ser observado nas Figuras e5.32] Nas
simulagoes do tipo 1, a variacao da taxa foi menor que nas simulacoes do tipo 2

e, consequentemente, a variacao da viscosidade apresentou comportamento oposto,
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como esperado.
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Viscosidade (kPa.s)

Figura 5.32: Perfis da viscosidade nos casos isotérmico e nao-isotérmicos (em Y =
9,9 mm).

O comportamento da viscosidade observado explica o comportamento da veloci-
dade na Figura[5.33] Como a viscosidade das simulagoes do tipo 1 apresenta valores
maiores que das simulacoes do tipo 2, o escoamento no primeiro caso é mais dificil,

levando a velocidades menores que no segundo caso.

Em relagao a pressao, cujo comportamento é mostrado na Figura|5.34] observa-se
mais uma vez que as simulacoes do tipo 2 apresentaram resultados muito proximos ao
do caso isotérmico, enquanto as simulacoes do tipo 1 apresentaram valores maiores
por causa dos efeitos de dissipacao viscosa, sendo que o calor liberado contribui para

o aumento de pressao ao longo do parafuso.
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Figura 5.33: Perfis da velocidade axial nos casos isotérmico e nao-isotérmicos (em
Y =9,9 mm).
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Figura 5.34: Perfis da pressdo nos casos isotérmico e nao-isotérmicos (em Y =
9,9 mm).
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A Figura[5.35] apresenta o perfil de dissipacao viscosa para os quatro casos anali-
sados. As simulagoes dos casos onde ha resfriamento ("resf 17 e "resf 2”) apresentam
dissipacao viscosa maior que nos casos onde ha aquecimento ("aq 17 e "aq 2”) por-
que na primeira situacao o polimero flui em temperatura maior que a do barril e do
parafuso, de forma que o fluxo polimérico é o principal responsavel pela liberagao
de calor no sistema. Em seguida vem a dissipacao viscosa para o caso "aq 17, ja
que a diferenga de temperatura entre o polimero e o parafuso (180°C' e 100°C, res-
pectivamente) é maior que a diferenga de temperatura entre o polimero e o barril
(180°C' e 200°C, respectivamente). Assim, a liberagdo de energia do polipropileno

apresenta um saldo positivo, como pode ser observado no gréfico.

A dissipacao de calor devida aos efeitos viscosos no caso "aq 2” é nula e isso pode
ser explicado pelo fato de que o polipropileno esta confinado, a uma temperatura
menor (7" = 180°C"), entre duas regides com temperaturas maiores que a do polimero
e iguais entre si (T = 200°C'), de forma que todo o calor do sistema é transferido
homegeneamente para o fluido, nao havendo, portanto, aumento significativo da

temperatura por conta da dissipacao.

A ordem decrescente de dissipagao viscosa observada na Figura m ("resf 17 >
"resf 2”7 > "aq 17 > "aq 2”) pode ser visualizada resumidamente na Tabela |4.1| por

meio da linha ”sentido da transferéncia de calor”.
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Figura 5.35: Perfis da dissipagdo viscosa nos casos nao-isotérmicos (em Y =
9,9 mm).
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A anélise da tensao de cisalhamento deve ser feitaem Y = 8,5 mm (Figura,
na superficie do parafuso, e em Y = 9,9 mm (Figura , na metade da distancia
entre a rosca do parafuso e o barril. Como esperado, a tensao de cisalhamento exibe
comportamento muito diferente a depender do ponto em que é calculada, ja que as

diferentes regioes do parafuso causam efeitos distintos sobre o fluido em escoamento.

A andlise da Figura [5.36] que mostra o perfil da tensdo de cisalhamento na
superficie do parafuso, permite concluir que a tensao é nula nos pontos por onde a
rosca do parafuso passa, ja que sao regioes da geometria formadas por solido e nao
fluido. Além disso, como esperado, as simulacoes do tipo 2 apresentam resultados

muito préximos aos do caso isotérmico.
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100 4 nao-isotermico aq 2 (Tscrew = 200°C)
nao-isotermico resf 1 (Tscrew = 100°C)

4 nao-isotermico resf 2 (Tscrew = 180°C)

Tensao de Cisalhamento (kPa)

Figura 5.36: Perfis da tensao de cisalhamento nos casos isotérmico e nao-isotérmico
(em Y = 8,5 mm).

A Figura [5.37 apresenta o perfil da tensao de cisalhamento na metade da
distancia entre a rosca do parafuso e o barril. Observa-se que os valores maximos
da tensao ocorrem nas regioes por onde passa a rosca do parafuso, ja que o polimero
escoa em uma regiao muito pequena, com apenas 0,4 mm de altura no caso do
parafuso em estudo. Por esse motivo, os valores da tensao de cisalhamento em

Y = 9,9 mm sao muito maiores que em Y = 8,5 mm, como pode ser observado

pela escala das Figuras e respectivamente.

A simulacao isotérmica em Y = 9,9 mm parece nula na Figura por causa
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da escala utilizada, mas a mudancas da escala para a faixa 0 — 120 kPa resulta no
grafico mostrado na Figura Nota-se que, para o caso isotérmico, os perfis da
tensao de cisalhamento ao longo do parafuso em Y =85 mmeem Y =9,9 mm é

igual.

5000

isotermico

nao-isotermico aq 1 (Tscrew = 100°C)
- nao-isotermico aq 2 (Tscrew = 200°C)
D‘? nao-isotermico resf 1 (Tscrew = 100°C)
x i nao-isotermico resf 2 (Tscrew = 180°C)
e}
=
c
[0}
§
< 2500 —
©
L
(@)
[0}
©
o i
©
2]
c
(0}

0
T T T T T T T T T T T
0,00 0,01 0,02 0,03 0,04 0,05 0,06

Figura 5.37: Perfis da tensao de cisalhamento nos casos isotérmico e nao-isotérmico
(em Y =9,9 mm).
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Figura 5.38: Perfis da tensao de cisalhamento no caso isotérmico (em Y = 9,9 mm).

5.2.3 Comparacao entre os grades H125 e H614 SP

Com base nos resultados das simulacoes isotérmica e nao-isotérmica, estudou-se
o comportamento nao-isotérmico dos grades H125 e H614 SP, de menor e maior
massa molar média, respectivamente, para os casos "aq 17 e "resf 1”7. Os resultados
mostram os efeitos do escoamento de polipropileno em um processo de extrusao e

as regioes do parafuso em que o cisalhamento é maior.

O perfil de temperaturas obtido, mostrado na Figura|5.39, é similar ao da Figura
e a analise pode ser feita de forma idéntica, pois ambas apresentam resultados

muito similares ("aq 1”7 e "resf 17).
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Figura 5.39: Perfis de temperatura nos dois casos nao-isotérmicos para cada grade
(emY =99 mm).

Na Figura observa-se que, em ambas as simulacoes, o grade H614 SP apre-
sentou ao longo do parafuso um perfil de taxa de cisalhamento com maior variagao
que o grade H125, o que pode ser explicado pelo fato da massa molar média do pri-
meiro grade ser muito maior que a do segundo. Percebe-se também que a variacao
da taxa de cisalhamento obtida para o grade H125 é aproximadamente constante ao
longo da geometria, indicando que o cisalhamento gerado por esse grade nao varia
muito com a regiao do parafuso por onde o polimero escoa. Por outro lado, como
o grade H614 SP apresenta massa molar média muito maior que o grade H125, ao
escoar entre a rosca do parafuso e o barril, nota-se uma significativa reducao da taxa
de cisalhamento. Esses dados reforcam a idéia de que o grade pode exercer influéncia
significativa sobre o desgaste do equipamento, dado que o aumento da massa mo-
lar induz aparecimento de maiores tensoes de cisalhamento e maior variagao dessa

variavel ao longo da extrusora.
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Figura 5.40: Perfis da taxa de cisalhamento nos dois casos nao-isotérmicos para cada
grade (em'Y = 9,9 mm).

Como causa primordial do perfil da taxa de cisalhamento, mostra-se o perfil de
viscosidade na Figura [5.41] Como o polipropileno é um fluido pseudopléstico, nas
regioes em que a taxa de cisalhamento é baixa, a viscosidade é alta e vice-versa.
Nota-se que o grade H125 apresenta viscosidade praticamente constante ao longo do

parafuso devido a menor massa molar média.

A Figura mostra o perfil da velocidade Z ao longo do parafuso. Observa-se
que, para um mesmo grade, nao existe diferenca entre as simulac¢oes dos tipos "aq” e
"resf”. Isso acontece porque o fator dominante no comportamento da velocidade é a
massa molar dos grades. Como esperado, o grade de polipropileno H614 SP apresenta
massa molar média menor que o grade H125, de forma que oferece resisténcia ao
escoamento maior e, portanto, resulta em variacao de velocidade menor que a do
grade H125.
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Figura 5.41: Perfis da viscosidade nos dois casos nao-isotérmicos para cada grade
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Figura 5.42: Perfis da velocidade axial nos dois casos nao-isotérmicos para cada
grade (em'Y = 9,9 mm).
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O comportamento da pressao ao longo do parafuso, mostrado na Figura [5.43]
pode ser explicado com base na massa molar de cada grade. O grade com maior
massa molar média, H614 SP, provoca pressoes maiores, enquanto o grade com
menor massa molar média, H125, leva a pressoes menores. Nas regioes entre a rosca
do parafuso e o barril, todos os grades apresentam picos de pressao, ja que é um

local em que o polimero escoa com mais dificuldade.
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Figura 5.43: Perfis da pressdo nos dois casos nao-isotérmicos para cada grade (em
Y =9,9 mm).

Observa-se na Figura que o grade H614 SP leva a valores de tensao de
cisalhamento maiores que o grade H125. Esse resultado ja podia ser esperado, ja
que o primeiro grade apresenta maior viscosidade, fazendo com que a tensao gerada
psobre o parafuso seja naturalmente superior a tensao gerada pelo segundo. Nota-se
também nessa figura que as tensoes sao nulas nas regioes onde a rosca esta localizada
e isso ocorre porque o perfil de tensao de cisalhamento foi calculado na superficie

do parafuso.

Por outro lado, a Figura [5.45( mostra o perfil da tensao de cisalhamento ao longo
do parafuso em Y = 9,9, entre a rosca e o barril. Diferentemente do caso da Figura
as regioes onde a rosca estd localizada apresentam os maiores valores da tensao,
ja que sao os locais onde o polimero escoa com mais dificuldade. Observa-se também

a diferenca entre os valores maximos de tensao entre os grades: as tensoes geradas
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no parafuso pelo grade H614 SP sao aproximadamente sete vezes superior as tensoes

geradas pelo grade H125.

Além disso, nota-se, através da escala dos graficos mostrados nas Figuras [5.44] e
5.45| a diferenca da tensao de cisalhamento na superficie do parafuso e entre a rosca
e o barril, respectivamente. No primeiro caso, a tensao maxima gerada pelos grades
H614 SP e H125 sao aproximadamente iguais a 11 kPa e 4 kPa, respectivamente.
No segundo caso, essas tensoes sao aproximadamente iguais a 700 kPa e 150 kPa,
respectivamente. Assim, é possivel supor que o desgaste em uma extrusora pode ser
menor quando sao utilizados polimeros com menores viscosidades. Pode-se concluir
também que os esforcos viscosos na regiao entre a rosca do parafuso e o barril sao
muito superiores aos esforcos viscosos na superficie do parafuso, o que pode explicar

o fato dos desgastes serem maiores na rosca que na superficie do parafuso.

12
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Figura 5.44: Perfis da tensao de cisalhamento nos dois casos nao-isotérmicos para
cada grade (em Y = 8,5 mm).
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Figura 5.45: Perfis da tensao de cisalhamento nos dois casos nao-isotérmicos para
cada grade (em Y = 9,9 mm).

5.2.4 Comentarios Adicionais

Inicialmente foi feito um estudo de convergéncia das malha do parafuso e do
dominio do fluido, usando como referéncia o artigo de WANG] (2013), com base na
andalise das variaveis taxa de cisalhamento, viscosidade, velocidade Z e pressao no
ponto Y = 9,9 mm em 10 pontos das malhas, para validar os resultados iniciais e
possibilitar outros estudos. Assim, foram testadas duas malhas para o parafuso e
quatro malhas para o dominio de fluido. As malhas do parafuso apresentaram, em
geral, boa convergéncia em todos os pontos das malhas e para as quatro variaveis
analisadas. Em relacao as malhas do dominio de fluido, apesar de alguns pontos
das malhas para as quatro varidveis analisadas terem apresentado alguma diferenca,
a maior parte dos pontos apresentou Otima convergéncia, de modo que é possivel
considerar as malhas como convergidas e condizentes com o trabalho de WANG

(2013).

Como o processo de extrusao é fortemente dependente da temperatura, foram re-
alizadas quatro simulagoes nao-isotérmicas (Tabela [4.1]), usando o modelo de Cross
desenvolvido no Capitulo 3. As simulagoes isotérmicas foram incluidas no mesmo

graficos das simulagdes nao-isotérmicas para efeito de comparacao. Como esperado
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por causa das condigoes selecionadas, as simulacoes "aq 2”7 e "resf 2”7 apresentaram
um resultado muito préximo do comportamento isotérmico, enquanto as simulagoes
"aq 1”7 e "resf 1”7 mostraram-se significativamente diferentes. Isso também pode ser
observado com o auxilio das Figuras e [5.38, que mostram os efeitos térmicos
sobre a tensao de cisalhamento gerada sobre a rosca do parafuso. Em particular,
observou-se que o parafuso e o barril exercem grande influéncia sobre os perfis de
temperatura desenvolvidos e, consequentemente, sobre as viscosidades e taxas de ci-
salhamento. Em funcao do exposto, pode-se afirmar que as politicas de aquecimento
e resfriamento da extrusora podem exercer grande influéncia sobre o desgaste das

pecas que constituem o equipamento.

Em ultima andlise, foi feito um estudo comparativo entre um grade pouco vis-
coso e um muito viscoso, de forma a entender se a natureza do grade considerado
pode afetar o desgaste do parafuso. Para isso, foram utilizadas as simulacoes nao-
isotérmicas "aq 17 e "resf 1”7. Como esperado, os comportamentos observados com
os dois grades foram significativamente diferentes. As principais diferencas foram
observadas em relacao a tensao de cisalhamento. Observou-se que, assim como nas
simulagoes nao-isotérmicas analisadas, as maiores tensoes foram obtidas na regiao
entre a rosca do parafuso e o barril, sendo as tensoes na superficie do parafuso
muito inferiores. Além disso, obteve-se como resultado o fato do grade H614 SP
gerar tensoes de cisalhamento muito superiores ao grade H125, indicando que o pro-
cesso de extrusao com um polimero muito viscoso pode induzir maior desgaste ao

equipamento.

Um dado interessante que pode ser obtido com auxilio das Figuras e éa

intensidade das tensoes de cisalhamento entre os grades e entre as regioes analisadas:

e Superficie do parafuso: a tensao méxima gerada pelo grade H614 SP é apro-

ximadamente 3 vezes superior a tensao maxima gerada pelo grade H125;

e Regiao entre rosca e barril (clearance): a tensdo méxima gerada pelo grade
H614 SP é aproximadamente 5 vezes superior a tensao méxima gerada pelo
grade H125;

e (Grade H614 SP: a tensao maxima gerada por esse grade na regiao entre a
rosca e o barril é aproximadamente 70 vezes superior a tensao maxima gerada

por ele na superficie do parafuso;

e Grade H125: a tensao maxima gerada por esse grade na regiao entre a rosca
e o barril é aproximadamente 37,5 vezes superior a tensao maxima gerada por

ele na superficie do parafuso.
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Dessa forma, a minimizacao do desgaste pode ser alcancada se a operacao do
processo for conduzida de forma diferenciada para cada grade (por exemplo, utili-
zando o perfil térmico para manipular as tensoes de cisalhamento desenvolvidas no
equipamento). Contudo, independentemente do grade utilizado, parece licito reco-
mendar o revestimento da rosca do parafuso nos pontos em que as tensoes causadas

pelo cisalhamento sao maiores.
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Capitulo 6

Conclusao e Sugestoes para
Trabalhos Futuros

6.1 Conclusao

Observou-se inicialmente que existem diversas patentes e artigos sobre extrusao
de polipropileno, sendo que a maior parte esta relacionada ao uso do polimero como
matéria-prima para formar algum produto. Existem alguns estudos que analisam a
influéncia da extrusao sobre as caracteristicas do polipropileno e poucos que analisam

os efeitos associados a extrusoras ou seus componentes internos.

Os estudos sobre reologia de polipropileno se referem principalmente ao compor-
tamento de diferentes tipos de polipropileno em determinadas condi¢oes de operagao.
Nenhum material foi encontrado sobre o desenvolvimento de modelos reoldgicos, es-
pecialmente os multivariaveis, cuja relevancia é fundamental para o estudo mais
detalhado do processo de extrusao de polimeros. Dessa forma, um dos objetivos da
presente dissertagao foi o desenvolvimento de um modelo reoldgico com dependéncia
de trés varidveis (taxa de cisalhamento, temperatura e massa molar média) a partir
de dados experimentais disponiveis para diferentes grades de polipropileno. Inicial-
mente alguns modelos classicos foram usados para estimagao de parametros com o
objetivo de avaliar que modelo poderia se ajustar melhor as curvas experimentais.
Verificou-se que o melhor desempenho foi obtido com o modelo Cross. Por essa
razao, estudos de estimacao foram realizados de modo a acrescentar os efeitos de
temperatura e de massa molar no modelo escolhido, obtendo-se um modelo Cross
multivariavel. Foi desenvolvido também um modelo reolégico empirico com base no
modelo Power Law, chamado de Power Law Modificado. O mesmo procedimento

de estimagao de parametros foi realizado para incluir os efeitos de temperatura e
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massa molar média; entretanto, ainda que esse modelo tenha permitido obter um
bom ajuste para as curvas experimentais, o desempenho obtido foi similar ao do
modelo Cross e o seu uso em qualquer software de CFD exige implementacao, o que

traz uma importante desvantagem para sua aplicacao.

Os estudos sobre desgaste de extrusoras sao raros, sendo que o tipo de material
mais relevante sobre esse tema é o fluxograma de resolucao de problemas de des-
gaste em extrusoras industriais, em que o leitor identifica o problema de interesse
e encontra o possivel erro de forma bastante resumida. Com o objetivo de avaliar
o efeito de condicoes de operacao sobre o desgaste de extrusoras, uma modelagem
matematica fenomenoldgica do tipo parametros concentrados e baseada em tanques
de mistura foi realizada. Em particular, foi possivel obter uma representacao sim-
plificada do processo de extrusao de polipropileno em uma extrusora industrial com
base nos balancos de massa e energia. Para representar uma extrusora industrial,
foram utilizadas informacoes obtidas em sites de compra e venda de extrusoras
industriais e de fabricantes desses equipamentos para simular matematicamente a
operacao de uma extrusora real. Com esses dados, foi realizado um estudo de sensi-
bilidade variando-se a vazao de alimentacao, a rotacao do parafuso, a massa molar
de polipropileno e a constante de correcao incluida nos termos de dissipacao vis-
cosa para considerar os desvios da idealidade. Foram estipulados valores constantes
para a razao de backflow (para cada uma das trés se¢oes hipotéticas da extrusora),
temperatura de entrada e temperatura do barril. Os raios do parafuso e do barril
nao foram incluidos na analise de sensibilidade. O principal resultado obtido, além
de mostrar o dominio da dissipacao viscosa axial em relacao a dissipagao viscosa
tangencial sobre os perfis de temperatura da operagao, esta relacionado ao fato de
que as condigoes de operacao (vazao) e as caracteristicas do grade processado podem
influenciar muito os perfis de cisalhamento desenvolvidos e, portanto, o desgaste de

pecas que constituem extrusoras comerciais.

Observou-se também que estudos envolvendo simulacao computacional via CFD
estao relacionados principalmente a analise de grandezas envolvidas no escoamento
de polimeros em extrusoras, de métodos numéricos aplicados as simulacoes e do
tempo de residéncia e mistura em extrusoras. Nota-se que todos esses estudos tem

em comum o fato de analisarem pequenas secoes de extrusoras de laboratério.

O estudo de CFD foi realizado utilizando o software Polyflow da empresa ANSYS
Inc., principalmente por ser um programa especifico para a andlise de escoamento
de polimeros e por ser utilizado na maioria dos trabalhos encontrados sobre o tema.
O primeiro passo do estudo de CFD foi a analise de convergéncia das malhas do
parafuso e do dominio de fluido. Os resultados obtidos foram satisfatérios e a

convergencia de ambos foi alcancada e validada pelo artigo usado como principal
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referéncia neste trabalho com base em simulagoes isotérmicas. Em seguida, foram
realizadas simulagoes nao-isotérmicas, incluindo dois casos de aquecimento e dois
casos de resfriamento do polimero. Essas simulagoes foram comparadas com as si-
mulacoes isotérmicas e os resultados mostraram que os efeitos térmicos podem ser
muito significativos, como esperado, de forma que os efeitos nao-isotérmicos devem
ser necessariamente incluido nas simulagoes em que o objetivo é representar um

processo de extrusao industrial.

Foram realizadas também simulagoes nao-isotérmicas com o objetivo de compa-
rar desempenhos obtidos com dois grades com diferentes massas molares médias,
sendo um com menor e o outro com maior massa molar média. Como poderia ser
esperado, os comportamentos observados com os dois grades foram muito distintos.
Os principais resultados mostraram que a tensao de cisalhamento é muito maior na
rosca do parafuso que em sua superficie, o que pode explicar eventuais desgastes
nessa regiao de uma extrusora industrial. Observou-se também que a tensao gerada
pelo polimero com maior massa molar média é muito superior a tensao gerada pelo
polimero com menor massa molar média, de forma que é possivel supor que o grade

processado exerce forte influéncia sobre o desgaste do equipamento.

Deve-se observar, entretanto, que, apesar dos resultados alcangados indicarem
alguns fatores que podem ter forte impacto na origem de desgaste em extrusoras, os
perfis obtidos de taxa de cisalhamento, viscosidade, velocidade, pressao e tempera-

tura podem ser muito diferentes em equipamentos industriais.

6.2 Sugestoes para Trabalhos Futuros

Podem ser sugeridas muitas linhas para trabalhos futuros nessa area, dentre
as quais podem ser citados estudos de reologia, melhoria do modelo a parametros

concentrados e condugao de mais estudos de CFD.

Os estudos de reologia podem considerar, por exemplo, maior nimero de variaveis
no modelo reolégico obtido, principalmente o grau de taticidade do polipropileno,
devido a sua importancia para as caracteristicas finais de uso do polimero apds o

processo de extrusao.

Em relacao a modelagem matematica, ¢ importante obter dados de uma extru-
sora industrial em operacao para que o programa desenvolvido possa ser ajustado, de
forma a ser usado no ambiente da industria com o objetivo de monitorar operagoes
reais. Além disso, sugere-se também o estudo da dinamica do parafuso, de modo a

avaliar os efeitos transientes e do tempo de residéncia no equipamento.
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No caso envolvendo estudos de CFD, um estudo mais aprofundado do processo
de extrusao real exige a inclusao do desenho detalhado da geometria do parafuso
para que as simulagoes capturem os efeitos viscosos de forma mais realista possivel.
Além disso, sugere-se o estudo da interacao solido-fluido em ambiente computacional
para representar o desgaste, permitindo um melhor entendimento desse processo até

entao pouco explorado nas literaturas técnica e cientifica.
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