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RESUMO

SILVA, Rafael Pinheiro Florencio da Silva. Simulacdo do Escoamento de Emulsdes
de Agua em Oleo Utilizando o Método Lattice Boltzmann. Rio de Janeiro, 2017.
Dissertacdo (Mestrado em Tecnologia de Processos Quimicos e Bioguimicos) — Escola
de Quimica, Universidade Federal do Rio de Janeiro, Rio de Janeiro, 2017.

Neste trabalho foi avaliado um método de simulacdo de escoamentos de
emulsdes de agua em 6leo usando o modelo de Lattice Boltzmann multifasico de Shan e
Chen. As condi¢des de estabilidade do método foram investigadas para alguns
parametros como o tempo de relaxacdo, a razéo de viscosidades e a forca de interacdo
entre componentes. Os padrdes de escoamento e o0s diversos comportamentos
interfaciais observados nas simulacdes foram comparados a descricdo tedrica disponivel
na literatura. O resultado obtido foi um simulador de escoamentos de emulsbes de agua
em Oleo que reproduz muito bem as interacdes de coalescéncia das gotas, permitindo a
identificacdo de padrBes caracteristicos destes escoamentos. Os valores 6timos do
parametro G foram determinados em cada simulacdo, assegurando simulacbes

confiaveis.



ABSTRACT

SILVA, Rafael Pinheiro Florencio da Silva. Simulacdo do Escoamento de Emulsdes
de Agua em Oleo Utilizando o Método Lattice Boltzmann. Rio de Janeiro, 2017.
Dissertacdo (Mestrado em Tecnologia de Processos Quimicos e Bioguimicos) — Escola
de Quimica, Universidade Federal do Rio de Janeiro, Rio de Janeiro, 2017.

In this work, a simulation method of water-in-oil emulsion flow using Shan &
Chen’s Lattice Boltzmann multiphase model was evaluated. The method stability
conditions were investigated for some parameters such as relaxation time, viscosities
ratio and interaction force between components. Flow patterns and different interfacial
behaviors observed in the simulations were compared to the theoretical description
available in the literature. The final result was a water-in-oil emulsions flow simulator
able to properly reproduce the coalescence interactions between drops, allowing the
identification of typical flow patterns. The optimal values of parameter G were

determined in every simulation, assuring trustable simulations.
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Capitulo I — Introducéo
I.1. Motivacéo

O petrdleo é conhecido pelo homem desde antes de Cristo. Existem registros
historicos de sua utilizacdo por babil6nios, fenicios, egipcios, gregos, romanos e indios
pré-colombianos. Entretanto, a atividade petrolifera como conhecemos hoje teve inicio
em 1859 com o coronel Edwin L. Drake, que executou a perfuracdo do primeiro poco
de petréleo na Pensilvania (THOMAS, 2001).

Atualmente, o petroleo é o principal constituinte da matriz energética mundial
(YERGIN, 1991). Ao longo de mais de um século, uma grande cadeia industrial com
alta demanda financeira e tecnologica foi desenvolvida para viabilizar a exploracéo,
explotacdo, refino e comercializacdo do petréleo e seus derivados.

O refino do petroleo pode ser descrito como uma sequéncia de processos e
operagbes que buscam separar o petrdleo em diversas fracbes de interesse com
diferentes caracteristicas. Estes produtos do refino sdo denominados derivados do
petroleo, que incluem combustiveis, lubrificantes, solventes e insumos bésicos para as
petroquimicas, entre outros. Refinar petréleo é uma atividade complexa, pois
constantemente envolve o processamento de misturas multicomponentes e multifésicas.
Uma das grandes complicacGes para a atividade é a formacao de emulsdes entre agua e
6leo, que pode ter implicagdes tanto operacionais quanto ambientais (WAUQUIER,
1994).

Compreender a natureza das emulsdes entre dgua e Oleo pode, portanto, evitar
prejuizos a inddstria do petréleo. Esse conhecimento pode ser adquirido por meio de
experimentos em laboratdrios. Entretanto, a Fluidodindmica Computacional (CFD)
surge como uma alternativa de baixo custo para a obtencdo de informac6es sobre as
emulsdes por meio de simulagdes computacionais adequadas.

Os principais pacotes de CFD do mercado sdo baseados na solucdo das equacdes
de Navier-Stokes (VERSTEEG, 2007). Estas equacbGes surgem da modelagem
macroscopica dos fluidos e podem ndo ser as mais convenientes para se modelar um
sistema complexo como as emulsdes pelo custo computacional e pela necessidade de
descrever espacialmente um sistema disperso, sendo necessario o desenvolvimento de
novas técnicas computacionais.

O Método Lattice Boltzmann (LBM) é uma técnica de simulacdo computacional
relativamente nova em que as equagdes de Navier-Stokes sdo substituidas pela equacao
de Boltzmann, descrevendo a dinamica dos fluidos em escala mesoscopica. Uma vez
descrito em tal escala, o sistema tem suas propriedades macroscopicas recuperadas
como uma média da configuragdo dos conjuntos de particulas.

1.2. Objetivos

O objetivo deste trabalho foi simular o escoamento de emulsées de dgua em 6leo
em um viscosimetro e entre placas planas paralelas, utilizando o método Lattice
Boltzmann para explorar a dindmica interfacial complexa do sistema.

Neste trabalho foi escolhido o modelo de Shan e Chen (SHAN e CHEN, 1993),
entre os disponiveis na literatura, para simular o comportamento de emulsfes de agua
em Gleo em diversos casos, avaliando-se as influéncias de diversos parametros fisicos e
numéricos sobre o resultado.



Primeiramente, foi estudado o escoamento da emulsdao com o dominio estético,
com foco nos efeitos dos pardmetros numéricos sobre a estabilidade do método e dos
parametros fisicos sobre o perfil do escoamento.

Em seguida, foi aplicada uma forca sobre uma das placas, fazendo com o
dominio se tornasse movel submetendo o sistema a um estado de tensdes cisalhantes
similares aquelas encontradas em um viscosimetro.

1.3. Organizacéao da Dissertagdo

No Capitulo Il uma revisdo teorica é proposta, trazendo conceitos basicos de
engenharia e explorando mais a fundo a cinética dos gases e a Equacdo de Boltzmann,
que sdo pontos fundamentais para a compreensao do Método Lattice Boltzmann.

Dado que a base do Método Lattice Boltzmann é extensa e pouco explorada em
cursos regulares de engenharia, optou-se por abrir a revisao bibliografica do método nos
Capitulos 1ll e 1V, explorando o LBM mais detalhadamente. O Capitulo Il traz as
origens tedricas do método e a deducdo das equacBes basicas de balanco e condi¢des de
contorno. O Capitulo 1V apresenta a formulacdo de Shan e Chen para um ou mais
componentes e uma ou mais fases, aplicada em todas as simulagdes desta dissertacao.

O Capitulo V apresenta todos os resultados obtidos nesta pesquisa, englobando
tanto o modelo monofasico e monocomponente quanto o modelo multifasico e
multicomponente de Shan e Chen. Todos os detalhes numéricos observados no
desenvolvimento deste trabalho foram apresentados e discutidos, com propostas de
solucdes alternativas nos casos em que as mesmas se apliguem, com uma breve
conclusdo no Capitulo V1.

Para facilitar a compreensdo da parte computacional, todos os codigos utilizados
no trabalho foram disponibilizados no Apéndice A. O uso das sub-rotinas apresentadas
é livre e de facil implementacdo em linguagem Fortran. O cddigo auxiliar para geracédo
das imagens também foi disponibilizado no Apéndice B.



Capitulo 11 — Revisao Teorica e Bibliografica
I1.1. Conceitos Fundamentais

Uma breve revisdo de conceitos basicos foi realizada para iniciar o trabalho
proposto. Foram abordados topicos relacionados a Mecanica dos Fluidos, Fenbmenos
Interfaciais, Modelagem Matematica e Simula¢do Numeérica.

11.1.1. Mecanica dos Fluidos

Segundo FOX (2012), um fluido pode ser definido como qualquer substancia
que se deforma continuamente e sem limite sob a acdo de tensbes cisalhantes. A
Mecénica dos Fluidos é a area da ciéncia que estuda os fluidos em repouso e em
movimento. E fundamental conhecer as caracteristicas de um fluido para diversas
aplicacbes de engenharia, como projeto e selecdo de maquinas de fluxo (bombas,
compressores, turbinas), geracdo de energia, biomecanica e estudos ambientais, entre
outros.

Na mecanica dos fluidos classica um fluido é tratado como um meio continuo
(FOX, 2012). Isto significa que a menor unidade de volume do fluido admissivel é
aquela em que as propriedades especificas ndo sofrem grandes flutuacdes aleatorias
conforme este volume é aumentado.

Sendo valida a hipotese do continuo, as propriedades do fluido e do escoamento
sdo descritas como funcdes continuas do tempo t e da posicdo (x,y,z). Algumas
equacOes de balanco para estas propriedades sdo usadas na modelagem de um fluido na
abordagem na mecénica dos fluidos classica.

A primeira delas surge do balanco de massa. Seja um volume de fluido com
dimensbes Ax, Ay e Az (Figura 2.1). A densidade do fluido é dada pelo campo escalar
p = p(x,y,zt) e o campo de velocidades pelo campo vetorial u = u(x,y,zt), em
que u tem componentes u, v e w nas dire¢des x, y e z, respectivamente. Em notagdo
vetorial, u = (u,v,w). Cada componente do vetor velocidade €, em geral, uma funcéo
continua na posi¢édo e no tempo.
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Figura 2.1 — Elemento de volume de fluido (adaptado de VERSTEEG, 2007)

Para o escoamento de um fluido monocomponente, o balan¢o de massa pode ser
enunciado como (BIRD, 2004):

{Taxa de acdmulo} _ {Taxa de entrada} _ {Taxa de saz’da} @.1)
de massa de massa de massa '



A taxa de acumulo de massa representa o termo transiente do balango. Para o
elemento de volume acima, este acumulo é dado por:

Actmulo de massa: g—[t) AxAyAz (2.2)

Admitindo-se que o escoamento do fluido segue as dire¢des positivas de x, y e
z, aentrada e a saida de massa através das superficies perpendiculares ao eixo x sao:

Entrada de massa em x: (pw)l, AyAz (2.3)
Saida de massa em x + Ax: (p W |ysax AyAz (2.4)
Procedimento analogo pode ser feito para os termos de entrada e saida de massa

através das superficies perpendiculares a y e z. Substituindo as expressdes matematicas
para as taxas na Equacéo (2.1), chega-se a:

0
= AxAyAz = [(p Wl = (0 WlyrarlAyaz + [(0 )y = (0 Vlyray]A¥az ()
+ [(,0 W)lz - (,0 W)|Z+Az]AxAy

Dividindo tudo por AxAyAz, temos:

a_p - _ (PUly4ax — PUly) _ (pv|y+Ay - ,Dvly) _ (oWl ;422 — pWI;) (2.6)
Jat Ax Ay Az

Tomando o limite da Equagéo (2.6) quando 4x, Ay e Az tendem a zero e usando
a definicdo de derivada, chega-se a equacdo de balanco de massa, também conhecida
como equacéo da continuidade.

9p __0(pu) a(pv) a(pw)
ot 0x dy 0z

.7)

Em notacdo vetorial, o lado direito da equagdo da continuidade é escrito na
forma de um divergente.

dp _
E =-V (pu) (28)

Também ¢ possivel deduzir a equacdo da continuidade através de uma
formulacéo integral, como pode ser visto em FOX (2012). Neste trabalho foi utilizado
um balanco deste tipo para a deducdo da equacéo de Boltzmann (Secéo 11.2.3).

Outra equacdo de extrema relevancia para o estudo da fluidodindmica é a
equacdo do movimento. Esta equagdo surge do balango de momento linear sobre um
elemento de volume de fluido de forma andloga ao procedimento para deducdo da
equacéo da continuidade, sendo enunciada na Equacao (2.9) (BIRD, 2004).

Taxa ded ~ Taxc(ti dii B Ta?ccia Cclie +{Taxa externa
aumento ae¢ = jentradaa de saida ae sobre o fluido

momento momento momento

I @9



A deducdo da equacdo do movimento ndo sera desenvolvida aqui, mas pode-se
mostrar que:

dpu
%+(|7-puu) =—-VP—(V %)+ pg (2.10)

em que P ¢é a pressdo, T é o tensor tensdo viscosa e g é o vetor aceleragdo da gravidade.

A Equacdo (2.10) é a chamada equacdo do movimento. Para um fluido
newtoniano, o tensor tensdo pode ser escrito de acordo com a lei de Newton da
viscosidade. Neste caso, a equacdo do movimento se reduz a equacao de Navier-Stokes,
que ¢ sua forma mais conhecida e utilizada:

dpu
—5t + (V- puu) = —VP + uV?u + pg (2.11)

em que u € a viscosidade dinamica do fluido.
11.1.2. Fendmenos Interfaciais

Um grande tema da ciéncia surge quando o sistema alvo de estudo apresenta
maltiplas fases: os Fenémenos Interfaciais, que tratam das regiGes de contato entre as
fases dos sistemas heterogéneos e dos diversos problemas que estas interfaces implicam.

Uma das principais propriedades de interesse desta area de estudo é a tensédo
superficial ou interfacial. Esta tensdo € oriunda da diferenca de interacdo entre as
moléculas de uma fase e as moléculas da fase adjacente (SHAW, 1992). Como tais
interacfes sdo normalmente de curto alcance, é na interface que essa diferenca é mais
acentuada (Figura 2.2).

A
INTERFACE
P
A
5 ZIN

Figura 2.2 — Forgas de interacao para particulas no bulk e na interface

Quando as duas fases em contato séo fluidas, a interface adquire uma curvatura
devido a forca de interacdo resultante, causando uma diferenga de pressdo na regido
(SHAW, 1992). A tensdo interfacial y é definida como a razdo entre o trabalho W
necessario para causar uma variagdo isotérmica e reversivel 4A na area da interface e a
propria variacdo de area. Matematicamente, em termos de variac¢des infinitesimais:

aw

= (2.12)
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Embora o significado fisico seja 0 mesmo, o termo tensdo superficial é
normalmente utilizado para sistemas puros, ou seja, um liquido em contato com seu
vapor, enquanto a tensao interfacial refere-se a sistemas com fases de diferentes
composicdes (ROSEN, 2004). Neste trabalho, o termo tensdo interfacial foi
preferencialmente utilizado, visto que o trabalho foca em sistemas agua/dleo.

A Lei de Laplace relaciona a tensdo interfacial y, a diferenca de pressdo AP
produzida e os raios de curvatura R; e R, (ROSEN, 2004):

AP = (1+1) (2.13)
R TR, |

Outra caracteristica importante para a contextualizacdo dos fenémenos

interfaciais € o angulo de contato 8 entre uma gota de liquido e uma superficie solida,

ambas envoltas por um segundo fluido. O &ngulo de contato € medido entre a superficie

solida e a linha tangente ao ponto de contato com a gota de liquido de acordo com a
Figura 2.3.

0

Figura 2.3 — Angulo de contato entre um liquido e uma superficie solida

A forma final da gota ocorre quando as fases atingem o equilibrio. O angulo de
contato é uma medida da molhabilidade de uma superficie s6lida por um liquido, sendo
um parametro extremamente relevante para, por exemplo, a operacdo de reservatorios
de petroleo (MOORTGAT e FIROOZABADI, 2012). A equacdo de Young relaciona o
angulo de contato 8 com as tensdes interfaciais entre as fases (ROSEN, 2004):

Y14 €COS O = Ysa — Vs, (2.14)

em que y;; € a tensdo interfacial entre as fases i e j, L € o liquido, S € a superficiee A €
0 segundo fluido.

Estes fundamentos de fendmenos interfaciais sdo importantes para compreender
melhor as emulsdes de dgua em 0leo, sistemas de interesse deste trabalho. As emulsbes
sdo coloides metaestaveis, isto &, sistemas compostos por uma fase dispersa em outra
cuja estabilidade s6 é mantida sob algumas circunstancias (LEAL-CALDERON, 2007).
No caso da indastria do petroleo, a agua pode estar naturalmente presente ou ser
injetada nos reservatérios de petroleo, fazendo com que uma mistura bifasica (ou
trifasica, se houver gas) seja obtida. Com as condi¢cdes operacionais de altas pressdes e
escoamentos turbulentos, € comum que as duas fases cheguem a saida do pogo dispersas
uma na outra.

A quantidade de agua associada ao processo de producdo de 6leo é variavel,
dependendo muito do estagio de operacdo do poco. O contedo de agua no o6leo
produzido do reservatorio representa um volume ocioso, sem nenhum valor econdmico.
Transportar a mistura bifasica €, portanto, um prejuizo, sendo necessario separar a fase
aquosa da mistura antes dos processos de refino. Adicionalmente, a 4gua gerada no
processo deve ser condicionada para reinjecdo ou descarte pela remogéo da fase oleosa
residual, evitando possiveis contaminagdes do meio ambiente e recuperando o 6leo que
seria perdido (THOMAS, 2001).



11.1.3. Fluidodindmica Computacional

As equacdes da fluidodindmica sdo, usualmente, sistemas de equacdes
diferenciais parciais que devem ser resolvidas simultaneamente, tais como as equag0es
da continuidade e do movimento, descritas na Secdo I1.1.1, e equacGes de balanco de
energia e de massa por componente (BIRD, 2004). No caso mais geral, os problemas
sdo tridimensionais, transientes e alguns termos de fonte podem ser adicionados as
equacdes originais para contabilizar efeitos como tensdes interfaciais ou dominios
moveis, por exemplo. As condi¢gdes de contorno também podem ser as mais variadas
possiveis, dependendo da natureza do problema.

Desta forma, os problemas de fluidodindmica em geral raramente apresentam
solucdo analitica e estas, quando existem, podem ser matematicamente muito
complexas. A Fluidodinamica Computacional ou CFD (do inglés, “Computational Fluid
Dynamics”) é uma ferramenta muito importante para a analise de problemas que
envolvem escoamentos, transferéncia de calor, reacdo quimica e outros fenbmenos
através da simulacdo numérica do problema em um computador (VERSTEEG, 2007).

A estratégia basica da Fluidodindmica Computacional é a discretizacdo do
dominio do problema em uma malha e a solucdo das equacdes que descrevem o sistema
de forma local. Existem diversas estratégias de discretizacdo, com destaque para 0s
métodos de diferencas finitas, de volumes finitos e de elementos finitos. A estratégia do
método das diferencas finitas é adaptada para deduzir a equacdo de Lattice Boltzmann
na Secdo 111.2 e as ideias basicas deste método s&o melhor explicadas a seguir.

No método das diferencas finitas, o dominio é dividido em pontos com
espacamento arbitrario e as derivadas presentes nas equacgdes diferenciais sao
substituidas por diferencas simples. As equacGes para cada ponto do dominio formam
um sistema de equacgdes interdependentes, obtendo-se as propriedades de interesse
(densidade, velocidade, pressdo, temperatura) para cada ponto. Quanto mais refinado for
0 dominio — isto é, quanto mais proximos 0s pontos estiverem entre si — mais precisa
tende a ser a solu¢do numérica. Entretanto, uma malha exageradamente refinada tem um
custo computacional muito alto sem trazer ganhos consideraveis em precisao.

A substituicdo das derivadas por diferencas finitas € uma etapa critica do
processo, pois esta diretamente ligada a ordem da aproximacdo desejada. Por exemplo,
para um ponto i de um sistema unidimensional discretizado e uma propriedade y
qualquer, a derivada de y com relacdo a x no ponto i pode ser substituida por diferencas
de primeira ordem do tipo “forward” ou “backward”, EquacOes (2.15) e (2.16),
respectivamente.

(d_}’) ~ YViv1r — Vi (2 15)
dx/i  Xip1 — X

(d_y) ~ Yi = Vi-1 (2.16)
dx/i X — X1 '

Para malhas com espacamento Ax constante, onde Ax = x;,1- X; =
X; — X;_1, uma aproximagdo de segunda ordem por diferencas centrais (“centered”)
pode ser obtida, como na Equacéo (2.17).
dy Yit1 — Vi—1
—) r¥— 2.17
(dx)i 2Ax (2.17)



Derivadas de maior ordem também podem ser substituidas por diferencas finitas.
Além disso, também ¢é possivel obter diferencas de ordens superiores. Estas
discretizacBGes surgem naturalmente através de manipulagdes algébricas de expansdes
em série de Taylor da propriedade y. DiscussGes completas sobre os métodos em CFD
para as equacBes de balanco macroscopicas podem ser encontradas em SCHAFER
(2006) e VERSTEEG (2007).

I11.2. Teoria Cinética dos Gases

A Teoria Cinética dos Gases € um modelo que busca descrever as interagdes
entre as particulas de um fluido com base em suas colis6es, determinando propriedades
macroscopicas do sistema a partir de sua configuragdo microscopica. Nesta secdo a
Teoria Cinética foi explorada de forma mais detalhada por se tratar de um topico critico
para a compreensdo do Método Lattice Boltzmann.

11.2.1. Estrutura Molecular dos Gases

Segundo a teoria cinética, 0s gases sao sistemas compostos por um ndmero
muito grande de particulas com movimento aleatério e independente. A liberdade de
movimento sé é interrompida quando ocorre uma colisdo com outra particula ou com a
fronteira do sistema.

A definicdo de gas ideal ou real depende do tipo de interacdo que as moléculas
do sistema gasoso exercem entre si. Um gas € chamado ideal quando ndo ha interaces.
Se as forgas intermoleculares forem expressivas, 0 gas é chamado real. Este se comporta
como ideal quando as intera¢fes sdo tdo pequenas a ponto da energia potencial tornar-se
desprezivel se comparada a energia cinética das particulas. (KREMER, 2005).

Um dos modelos mais simples para um gas monoatémico ideal € o modelo de
esferas rigidas. Cada particula é definida como uma esfera de raio r localizada numa
posicdo x = (x,y,z) com velocidade ¢ = (u,v,w) em um instante t, sem interagoes
de longa distancia.

Entretanto, para um sistema com muitas particulas e volume finito, existem
interacOes de curto alcance entre as moléculas do gas através das colisGes. As colisGes
sdo eventos aleatorios em que ocorrem transferéncias de momento e energia entre as
particulas, alterando-se a trajetoria de cada particula.

O livre caminho medio A € definido como a distancia média que uma particula
percorre entre duas colisdes. O nimero de Knudsen (Kn) é definido por:

Kn = (2.18)

A
L
sendo L um comprimento caracteristico. O numero de Knudsen € um nudmero
adimensional que indica qual abordagem (mecanica do continuo, mecanica estatistica
ou dinamica molecular) é mais apropriada para modelar o fenémeno em estudo.

O objetivo da teoria cinética é obter propriedades macroscopicas de um sistema
a partir da sua configuragdo microscopica. Neste cenario, 0s gases ideais, bem como sua
estrutura molecular, exercem um papel fundamental. Um dos resultados classicos da
teoria cinética dos gases é a demonstracdo de que, para um gas, a temperatura € uma
medida da energia cinética media de suas moléculas, de acordo com o desenvolvimento
a sequir.



Seja uma particula isolada com velocidade ¢ = (u, 0,0) contida em um cilindro
de altura L cujo eixo central pertence ao eixo das abscissas no sistema de coordenadas
cartesianas, de acordo com a Figura 2.4.

a 1y
\J )
L J
L
Figura 2.4 — Geometria cilindrica

A particula percorrerd certa distancia até colidir com a parede da direita do
cilindro. A forca (F) aplicada pela particula sobre a parede é dada por:

dp
F = 2.19
dt (2.19)

em que p € a quantidade de movimento da particula e t é o tempo. A quantidade de
movimento ou momento linear é o produto entre a massa (m) e a velocidade da
particula. Entdo:

_d(mu)  du

_ au 2.20
dac . de (220)

A variacdo de velocidade por unidade de tempo é equivalente a variacdo de
velocidade por colisdo multiplicada pela frequéncia de colisdo. Supondo choque
perfeitamente elastico, a particula se aproxima da parede com velocidade u e, ap6s o
choque, afasta-se com velocidade —u. Assim, a variacdo de velocidade por colisdo é
—2u. Esta particula com velocidade —u percorrerd uma distancia L até se chocar com a
outra parede, readquirindo velocidade u. Em seguida, percorrerd novamente uma
distancia L até atingir novamente a parede a direita. Portanto, a frequéncia de colisdo
sera de u/2L. A forca exercida pela parede sobre a particula (Fyq,¢) sera, portanto:

2
u mu
Fpare = —Zmuz =77 (2.21)

Pela terceira lei de Newton, a forca F exercida pela particula sobre a parede sera:

F= (2.22)

A pressdo (P) é definida como a razdo entre a forga aplicada e a area (A) da
regido em que a forca atua. Ent&o, a particula descrita exercera uma press&o:

mu” _ (2.23)




Para um sistema com N particulas com movimento limitado a diregdo do eixo x,
admitindo-se que ndo héa interacbes significativas entre as particulas, a forca total
exercida sobre a parede serd a soma das forcas individuais, ou seja:

F = F, (2.24)

N
i=1

Utilizando-se a defini¢do de presséo, chega-se a:

N N
m
p= Z p, = VZ w? (2.25)
i=

2y = 2i=t% (2.26)

Portanto, a pressdo de um gas unidimensional (isto €, o0 movimento de todas as
particulas esta confinado a uma mesma direcédo) é dada por:

_ Nm(u?)
v

(2.27)

Se duas particulas viajam com trajetdrias coincidentes e colidem em L/2, cada
particula nunca atinge uma das paredes, mas atinge a outra parede com o dobro da
frequéncia do caso sem choques intermoleculares. Este argumento sustenta que o efeito
global das colisGes entre particulas seja nulo para a pressdo exercida sobre as paredes,
sem invalidar a Equacdo (2.27).

Para um gas tridimensional, com velocidade ¢ = (u,v,w), pela definicdo da
norma euclidiana de um vetor temos ¢ = ||c|| = (W? + v? + w?)Y2ouc? = u? +
v?> + w? Tomando-se a média no tempo, {(c?) = (u?) + (v?) + (w?). Para um gas
sem interacbes de longa distancia, ndo ha motivos para que uma das direcdes da
velocidade seja privilegiada. Assim, é admitido que (u?) = (v?) = (w?) e (c?) =
3(u?). Substituindo na Equacéo (2.27), temos:

2
_ 1Nm{c%) (2.28)
3V
Definindo a energia cinética E, e a energia cinética média (E,):
1
Ec = Emcz (229)
1 1
(Ec) = E(m@) = Em(cz> (2.30)
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Finalmente, podemos escrever a pressdo como uma funcdo da energia cinética
meédia do sistema.

»_ 2N(ED

= (2.31)

Pela termodinamica, um gas ideal é um sistema descrito pela seguinte equacao
de estado:

PV = nRT (2.32)

em que n é o numero de mols, R é a constante dos gases e T € a temperatura do sistema.
Como as Equacdes (2.31) e (2.32) devem ser equivalentes, € possivel concluir que:

- ZNE)

= 2.33
3 nR ( )

O numero de particulas e o nimero de mols de um sistema séo relacionados pelo
nimero de Avogadro, N, = N/n. Este, por sua vez, pode ser simplificado com a
constante dos gases pela constante de Boltzmann, k = R/N,. Substituindo em (2.33):

_2(E)

=37

(2.34)

As Equagdes (2.31) e (2.34) demonstram que € possivel determinar propriedades
macroscépicas de um sistema pelo conhecimento do seu estado microscopico. Por este
motivo, a teoria cinética dos gases é classificada como um dos ramos da mecénica
estatistica.

11.2.2. Distribuicdo de Maxwell

No inicio de seu desenvolvimento, a teoria cinética tinha como foco a descricéo
em escala microscopica da particula. Entretanto, essa abordagem representa uma
limitacdo pratica, pois um sistema com um ndmero muito grande de particulas exigiria
um namero igualmente grande de equacOes e varidveis para a completa caracterizagdo
deste sistema.

James C. Maxwell (1831 — 1879) introduziu uma abordagem estatistica atraves
de funcdes de distribuicdo de velocidades. Segundo Maxwell, ndo é necessario conhecer
a posicdo e a velocidade de cada molécula a cada instante, sendo muito mais
conveniente conhecer a probabilidade de encontrar particulas com velocidades dentro de
um determinado intervalo. Seu trabalho resultou na famosa funcdo de distribuicdo de
Maxwell, que sera deduzida a sequir (KREMER, 2005).

Considerando-se um gas ideal em equilibrio térmico e sem influéncias externas,
para determinar a probabilidade de encontrar uma particula com velocidade entre c e
¢ + dc — isto é, com componentes cartesianas entre u e u + du,vev + dvewe
w + dw — serdo admitidas as seguintes hipoteses:

(@) A probabilidade de encontrar a particula com a componente u da velocidade entre u

e u + du seré representada pela fungdo ¢ (u) du. Analogamente, as probabilidades
para as componentes v e w serdo dadas por ¢(v) dv e ¢p(w) dw, respectivamente.
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(b) As trés componentes da velocidade da particula sdo eventos independentes entre si.
Consequentemente, a probabilidade de encontrar a particula com velocidade entre u e
u+du, vev+dvewew+ dw é dada pelo produto das probabilidades
individuais, ou seja, ¢(c) dc = ¢p(u) du ¢p(v) dv p(w) dw.

(c) Nenhuma das trés dire¢des tem prioridade sobre as outras.

A funcdo ¢(c) representa uma distribuicdo continua de probabilidades. Sendo
assim, ndo é possivel definir a probabilidade de encontrar particulas com uma
velocidade exata. A integracdo de ¢ sobre um intervalo de velocidades [c;, c,] resulta
na probabilidade de encontrar particulas com uma velocidade c tal que ¢; < ¢ < ¢y,
que, por definicdo, € um valor entre O e 1.

No problema analisado, é mais conveniente ter uma funcdo que retorne o
namero provavel de particulas por unidade de volume cujas componentes da velocidade
encontram-se nos intervalos du, dv e dw apds a integracdo. Esta funcdo é obtida
multiplicando-se ¢ (c) dc pela densidade de particulas do sistema (7).

f(u,v,w)dudvdw = n¢(c)dc (2.35)

Pela hipotese (c), podemos reescrever f como uma fungdo apenas de ¢ =
llc|]] = (u?+ v? + w?)Y/2, Entdo:

fw,v,w) =npw)p)p(w) = ¢(c) (2.36)
Tomando o logaritmo da Equacéo (2.36), temos:
mo(c)=nn+Indpw) +nedw) + Inp(w) (2.37)
Aplicando a diferenciacdo em relacdo a u:

din®d(c) _din ¢(u)

2.38
du du ( )

O primeiro termo da Equacéo (2.38) deve ser desenvolvido pela regra da cadeia
da diferenciagdo de fungdes compostas. Para uma fungdo g(y(x)) qualquer:

dg(y®) _ dg dy (2.39)
dx dy dx
Portanto:
din®d(c) _ dlncb(c)%: dlnd)(c)z (2.40)
du dc du dc ¢
Substituindo em (2.38):
ldlnd)(c) =ldlnq.'>(u) (2.41)

c dc Uu du
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Repetindo o processo para as outras coordenadas em (2.37), é possivel
demonstrar que:

ldlncb(c) _ldlnq,‘)(u) B ldlngb(v) _ldlnqb(w) _

- 2.42
c dc u du v dv w dw 2b ( )

O segundo termo em (2.42) é funcdo de u somente, assim como o terceiro e 0
quarto termos séo funcdes apenas de v e w, respectivamente. Portanto, a Equacéo (2.42)
s0 € consistente se for igual a uma constante, que sera chamada de —2b por
conveniéncia. As EquacOes (2.43) a (2.45) sdo as solucbes das equacdes diferenciais
ordinarias em (2.42).

¢(u) = a; exp(—b u?) (2.43)
¢(v) = a, exp(—b v?) (2.44)
d(w) = az exp(—b w?) (2.45)

em que a4, a, e a; sao as constantes da integracdo indefinida.
Substituindo (2.43) a (2.45) em (2.36):

@(c) = f(u,v,w) = na3exp(—b c?) (2.46)

em que a constante a®> = a, a, a; foi representada na forma de poténcia para facilitar
os célculos posteriores.

Uma das propriedades das distribuicdes de probabilidade é o uso da integracdo
sobre o dominio para a obtengdo de valores esperados ou médios. Seja o(x,y,z) uma
funcdo de distribuicdo, g(x,y,z) uma funcdo genérica qualquer e (g) o valor esperado
de g. Entéo:

(9) = j_:o J_:O J_:Og(x, v,z)o(x,y,z)dxdy dz (2.47)

Quando g(x,y,z) = 1, a Equagdo (2.47) deve resultar na unidade. Podemos
usar estas propriedades para a obtencdo das constantes a e b em (2.46). Como f é uma
funcdo de distribuicdo de probabilidades multiplicada por um fator de densidade
populacional 7, a integracdo de f sobre todo o espaco de velocidades devera resultar na
propria densidade 7.

+00 400 ~+o0
n= J f J f(u,v,w) du dv dw (2.48)

Como séo duas incognitas, mais uma equacdo é necessaria para calcular a e b.
Podemos utilizar a energia cinética para obter a segunda equacéo. Entao:

. +00 ~+4o +oc>1
(E.) = J. f J. Emczf(u, v,w) du dv dw (2.49)
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Novamente, a energia cinética média obtida através da funcdo f sera uma
densidade de energia, com unidade de energia/volume. Da Equacéo (2.34) sabemos que
(E.) = 3kT /2. Consequentemente:

_ 3
(E.y=n(E,) = EﬁkT (2.50)
Substituindo em (2.49):
3 +00 400 ~+00 1
EﬁkT = f f f EmCZf(u, v,w)du dvdw (2.51)

As constantes a e b sdo obtidas pela solucdo das Equacdes (2.48) e (2.51):

1
_ (™ \2 (2.52)
a= (27rkT)
m

Finalmente, substituindo-se a e b em (2.46), chega-se a distribuicdo de

velocidades de Maxwell.
mc?
exp (2.54)

N|w

fu,v,w) =n (ZZ;{T)

2kT

Observa-se que a fungdo f(u,v,w) é funcdo do modulo da velocidade ¢, mas
ndo de suas componentes individualmente. Assim, todas as configuracdes das
componentes entre u e u + du, v e v +dv e w e w + dw que resultem em
velocidade com moédulo entre ¢ e ¢ + dc terdo a mesma probabilidade de ocorrer,
satisfazendo a hipotese (c).

Estas particulas deverdo ocupar toda a regido do espaco de velocidades cuja
distancia até a origem esteja entre c e ¢ + dc. Geometricamente, tal regido assemelha-
se a uma casca esferica de espessura dc. Com isto em mente, é possivel modificar a
distribuicdo de Maxwell de modo que ela resulte no nimero de particulas cujo modulo
da velocidade esteja entre c e ¢ + dc através da integracdo dupla de f em coordenadas
esféricas.

2w T m % mC2
FOAY — = _ 2
f(co) —fo Jo n(anT) exp 2kT> sen 6 d6 do
3 2
Fle) = dme?i (——)? _me 2.55
f(c) = 4nc n(anT) exp( 2kT> (2.59)

E possivel obter algumas propriedades dos gases ideais a partir da distribuicdo
de Maxwell. O mddulo da velocidade média (c) de um gas em equilibrio pode ser
calculado por:
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(c) = M = §£T (2.56)
f(c)dc nm

0

Ja a velocidade mais provavel (c,) para uma particula desse gas é obtida
derivando a distribuicdo de Maxwell e igualando a zero.

= [2—T (2.57)

Outra propriedade importante ¢ velocidade média quadratica (c,,4), calculada
por:

= {(c?) = J ::f(c)dc: Sy (2.58)

f(c)dc m

0

11.2.3. Equacdo de Boltzmann

Ludwig E. Boltzmann (1844 — 1906) é considerado um dos criadores da
mecanica estatistica. Suas ideias revolucionarias sobre a conexdo entre as propriedades
microscopicas e macroscopicas da matéria provocaram uma ruptura em diversas areas
da ciéncia como a termodindmica, o eletromagnetismo e a teoria cinética. Um dos
maiores legados de Boltzmann a ciéncia, em particular a teoria cinética, é a equacao que
leva seu nome.

A distribuicdo das velocidades de Maxwell apresenta uma série de restrices
quanto a sua aplicabilidade, principalmente quanto a exigéncia de equilibrio do sistema.
Boltzmann, entdo, desenvolveu uma equacdo de transporte que modelasse a evolucao
dindmica da funcédo de distribuicdo de velocidades de um gas em direcdo ao estado de
equilibrio.

A equacdo de Boltzmann pode ser deduzida de diferentes maneiras, tais como
métodos heuristicos, simplificacdes da equacdo de Liouville ou por argumentos
puramente matematicos. Neste trabalho, a equacdo de Boltzmann foi deduzida pelo
tratamento da funcéo de distribuicdo f como uma propriedade de transporte através do
balanco integral de particulas, em procedimento parecido com os aplicados para
obtencédo de equagdes de transporte em escala macroscépica na Secao 11.1.1.

Considere-se um sistema gasoso monocomponente com N particulas contidas
em um recipiente de volume V. Em um dado instante t, cada particula pode ser
completamente caracterizada por sua posi¢do x = (x,y,z) e sua velocidade ¢ =
(u, v,w). Como sdo necessarias seis variaveis, é possivel representar o sistema em um
espaco hexadimensional chamado espaco de fase u onde cada molécula i esta localizada
em um ponto do espago com coordenadas (xi, ci) (KREMER, 2005).

Como discutido anteriormente, esta representacdo néo é pratica, pois envolve um
numero extenso de equacbes e varidveis. Inserindo a formulacdo por funcdes de
distribuicdo, o gas pode ser caracterizado por uma funcéo f(x, c, t) tal que o nimero de
moléculas por unidade de volume localizadas entre x e x + dx com velocidade entre ¢
e ¢ + dcno instante t seja dado por f(x,c,t) dxdc = f(x,c,t)dx dy dz dudv dw.
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O passo seguinte para a obtencdo da equacdo de Boltzmann é o balanco de
particulas em um elemento de volume estacionario du = dx dc do espaco de fase. A
visualizacdo geométrica deste balanco populacional é complicada por se tratar de um
espaco hexadimensional. Portanto, sugere-se “decompor” o espago de fase em dois
espacos tridimensionais: um espaco u, referente a posicdo x = (x,y,z) e outro espago
U, para a velocidade ¢ = (u,v,w). Assim, o volume de controle du também sera
decomposto em du, e du.. Deve-se recordar que este artificio sera utilizado apenas
para facilitar a compreensao do balanco populacional sobre o espaco hexadimensional.

(i) Acumulo de propriedade (nimero de particulas)

Representa-se o termo transiente do balanco, dado por:

Termo transiente: of av (2.59)
L, at

(i1) Efeito da adveccéo

Em um instante t, algumas particulas entram e outras saem de du, por efeito da
adveccdo, isto é, devido a sua velocidade. Fazendo o balango integral sobre as
superficies de du,., temos:

Sx

sendo 7, 0 vetor normal unitéario a superficie de controle S,.. Aplicando o teorema de
Gauss, 0 balanco pode ser reescrito na forma volumétrica como:

- o (2.61)
V,

X

sendo ¥, o volume de controle do espaco u, em que o balanco € realizado. Como a
velocidade ndo é funcdo da posicdo, o termo divergente pode ser desenvolvido da
seguinte forma:

af dcy af dc, of

dc,
V.(fC)_fE-I-Cxa-I- ay-l'CyE-l'fE'FCZ&

V-(fc) = af+ af+ of _ v (2.62)
fc-cxax Cyay cZaZ—c f .
Substituindo em (2.61):
_f c-Vfdv, (2.63)
V,

X

A formulacgéo de (2.63) supde que o espaco é tridimensional. Generalizando para
0 espaco de fase u, o termo advectivo do balanco populacional € dado por:
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Termo advectivo: — f c-V.fdv (2.64)
14

em que (V) é o operador gradiente sobre as coordenadas espaciais (x, y, z).
(iii) Efeito de forcas externas

A forca resultante é definida como a taxa de variagdo da quantidade de
movimento de um corpo ou particula. Portanto, quando uma forca externa age sobre um
sistema, as particulas deste sistema sdo aceleradas, alterando suas velocidades.

Em um instante t, algumas particulas entram e outras saem de du, por efeito de
forcas externas, isto é, devido a aceleracdo imposta sobre as particulas. Fazendo o
balanco integral do numero de particulas sobre as superficies de du., temos:

- fla-1n.)dS, (2.65)
Sc

em que a = F/m é o vetor aceleracdo e 7. € 0 vetor normal unitario a superficie de
controle S.. Observa-se que a Expressdo (2.65) é anéloga a Equacdo (2.60). Neste caso,
a Unica diferenca € a substituicdo de ¢ por a no integrando. Isto ocorre porque 0 espago
U € referente as coordenadas de velocidade ¢ = (u,v,w), cuja taxa de variacdo no
tempo € a propria aceleracdo a = dc/dt, justificando a mudanca.

Aplicando o mesmo procedimento do termo advectivo, chega-se a:

Termo de forgas externas: — J a-V.fdv (2.66)
|4

em que (V) € o operador gradiente sobre as coordenadas de velocidade (u, v, w).
(iv) Efeito das colisdes

No desenvolvimento da equacdo de Boltzmann deste trabalho, o termo de
colisGes, embora fundamentalmente mais complexo, €é analogo ao termo de
geracdo/consumo das equacdes de transporte macroscopicas.

Quando duas particulas colidem, cada uma pode sofrer alteragdes significativas
na sua trajetoria e na sua velocidade. Assim, moléculas que originalmente n&o entrariam
ou sairiam de um elemento de volume du do espago de fase em um intervalo de tempo
At podem vir a atravessar a superficie de controle apds uma ou mais colisdes.

Sao admitidas as seguintes hipoteses (KREMER, 2005):

(@) S6 ocorrem colisdes binarias.
(b) O efeito das forcas externas é desprezivel durante a coliséo.

(c) As velocidades de duas particulas em qualquer posicdo e qualquer instante ndo sdo
interdependentes (caos molecular).
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(d) A fungdo de distribuicdo f é constante para distancias da ordem do tamanho das
moléculas, mas varidvel para distancias da ordem do livre caminho médio.

A deducdo do fator de colisdo foge ao escopo deste trabalho, mas é possivel
mostrar que este € uma funcdo integral da distribuicdo de particulas 2(f) dado por
(KREMER, 2005):

0= [(Afi = 1) v b b de de, (267)

em que b é o pardmetro de impacto, € € o angulo azimutal e c,.,; € 0 modulo da
velocidade relativa entre as particulas. As particulas 1 e 2 envolvidas na colisdo tem
velocidades pré-colisionais ¢; e ¢, com distribuicbes f; e f, e velocidades pds-
colisionais c; e c, com distribuicdes f; e f,, respectivamente.

Entdo, o termo integral de colisdo pode ser escrito na forma de termo fonte na
equacdo de balanco do numero de particulas:

Termo de colisdes: j Q(f) av (2.68)
174

Com todos os termos definidos, podemos construir a equacdo de balanco
populacional: {Termo transiente} = {Termo de adveccdo} + {Termo de forcas
externas} + {Termo de colisdes}.

ngzf —c-vxfdv+f
v

ot —a V.fdv +f Q(f)dv  (2.69)
4 |4

14

A Equacdo (2.69) deve ser valida para qualquer volume V do espaco de fase.
Sendo assim, podemos remover a formulagéo integral e rearranjar os termos, chegando,
finalmente, a equacédo de Boltzmann:

%+ c-Vif + a-Vf =0(f) (2.70)

Apesar da aparéncia simples, a equacdo de Boltzmann é muito complexa.
Matematicamente, ela pode ser classificada como uma equagdo integro-diferencial
parcial, onde a funcdo principal f(x,c,t), possui trés coordenadas de posicdo e trés
coordenadas de velocidade, além de variar no tempo. A principal dificuldade para
resolver esta equacdo analitica ou numericamente encontra-se no termo integral de
colisdo. Uma estratégia possivel, adotada neste trabalho em capitulos posteriores, € a
substituicdo de 2(f) por uma funcdo linear de f (aproximacédo BGK).

Fisicamente, € possivel observar pela equacdo de Boltzmann que a funcéo de
distribuicdo de velocidades de um gés fora do equilibrio evolui dinamicamente em
direcdo a distribuicdo de Maxwell. Analisando as propriedades de sua equacéo,
Boltzmann mostrou que qualquer funcdo f que satisfaca (2.70) também satisfaz a
inequacdo (SUCCI, 2001):

dH
—<0 2.71
dt = @11)
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em que o funcional H é dado por:

H(t) = ff Infdxdc (2.72)

Este teorema € conhecido como Teorema H de Boltzmann. Esta propriedade H
tende a igualdade em (2.71) conforme o sistema esgota todo o seu potencial evolutivo e
sua distribuicdo de velocidades se aproxima da distribuicdo de Maxwell (condigéo de
equilibrio). O funcional H tem uma clara relagdo com a entropia, uma das mais
importantes propriedades termodinamicas. Ambas as propriedades sugerem uma direcao
para a evolucao temporal de um sistema até atingir o equilibrio.

Apesar da complexa base tedrica por trds da deducdo e das propriedades da
equacdo de Boltzmann, a fungdo de distribuicdo de velocidades f tem como grande
aplicacdo pratica a recuperacdo das propriedades macroscopicas do sistema. Dada uma
propriedade especificay = ¥ (x,c,t), é possivel obter a média desta propriedade sobre
0 espaco de velocidades, de acordo com a Equacéo (2.73). Este procedimento elimina a
dependéncia da velocidade e resulta na densidade da propriedade ¥ = ¥(x,t).

Y(x,t) = fl,l}(x, ct) f(x,ct)dc (2.73)

Substituindo ¥ pela massa da particula m, podemos calcular a densidade de
massa do fluido p = p(x,t):

p(x,t) = Jmf(x, ¢ t)dc (2.74)

Se y for substituido pela quantidade de movimento da particula p = mec,
podemos calcular a densidade de momento linear do fluido p(x, t) u(x, t):

p(x,t) u(x,t) = j mc f(x,c, t) dc (2.75)

Aqui, cabe ressaltar que o vetor u = (u,v,w) representa a velocidade
macroscopica do fluido, enquanto o vetor ¢ = (u,v,w) é a velocidade microscopica da
particula. Podemos definir uma velocidade relativa € como a diferenca entre essas duas
velocidades:

C=c—u (2.76)
Ao substituir 1 pela energia interna da particula £, = mC?/2, em que a
velocidade C = ||C||, chega-se & densidade de energia interna do fluido

p(x,t)e,(x,t), sendo e, € a energia interna do fluido por unidade de massa
(MOHAMAD, 2005):

p(x,t) ey(x,t) = %f mC? f(x,c,t) dc (2.77)

A presséo do gas é definida como (KREMER, 2005):
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1
P(x,t) = §f mC? f(x,c,t) dc (2.78)
Substituindo (2.77) em (2.78), temos:

P(x,t) = %p(x, t) e, (x,t) (2.79)

que ¢ equivalente a Equacdo (2.31).

KREMER (2005) ainda demonstra como é possivel deduzir a equacdo geral de
transporte de propriedades a partir da equacdo de Boltzmann, da qual sdo obtidas as
equacBes macroscopicas da continuidade, do movimento e da energia. WOLF-
GLADROW (2005) faz demonstracdo equivalente a partir da expansdo de Chapman-
Enskog. Estas deducbes ndo serdo demonstradas aqui por fugir ao escopo do trabalho.

Com a capacidade de recuperar as equacdes da continuidade e do movimento,
naturalmente a equacdo de Boltzmann passou a ser utilizada na modelagem da dindmica
de fluidos como uma alternativa aos métodos baseados na mecanica do continuo. Esta
propriedade da Equacdo de Boltzmann é a base fundamental do Método Lattice
Boltzmann, cujos conceitos basicos sdo apresentados no Capitulo IlI.

11.3. Revisdo Bibliografica

O Método Lattice Boltzmann vem sendo utilizado no estudo de diversos
problemas que envolvem interacGes fisicas e quimicas mais complexas, dentre 0s quais
se destacam o0s problemas de escoamentos de sistemas multifasicos e/ou
multicomponentes.

Literatura base desta dissertacdo, CARMO (2013) traz um estudo da extracdo de
6leo com simulagfes de escoamentos multifasicos em meios porosos. Outros autores
também abordam a classe dos escoamentos em meios porosos, tais como CEKMER et
al. (2016) e GARCIA (2013). O primeiro utiliza o0 LBM em combinagdo com outros
modelos para estudar a transferéncia de massa e a formacao de liquidos nestes meios,
enquanto o segundo aplica o método para definir a permeabilidade de um tipo
especifico de rocha, aliando técnicas numéricas com técnicas experimentais. Ja
LEONARDI et al. (2011) aplicam o método no estudo da reometria de fluidos nédo
newtonianos, enquanto HU et al. (2014) determinam propriedades de um nanofluido a
partir de simulacdes com o Método Lattice Boltzmann. GUNTHER et al. (2013) aborda
0 escoamento de fluidos contendo materiais particulados utilizando uma combinagéo
entre 0 LBM e métodos de dindmica molecular, além de paralelizar os calculos em um
supercomputador, tornando possivel realizar o estudo de caso proposto em seu trabalho.

No campo de estudo das emulsdes, SEATON et al. (2011) realizaram um estudo
da acustica de emulsdes de agua e 6leo com modelagem em Lattice Boltzmann. O LBM
tem papel fundamental neste trabalho, permitindo a simulacdo dos campos acusticos em
um sistema multifasico imiscivel com maior facilidade, sendo possivel verificar a
variacdo da densidade das fases quando submetidas a uma onda sonora.

VAN DER SMAN e VAN DER GRAAF (2008) aplicaram o0 método no estudo
da deformacéo e quebra de gotas em emulsdes, enquanto BIFERALE et al. (2011)
trazem uma complicacdo extra para o problema: a exposicdo do sistema a turbuléncia
por um longo prazo. CHENG (2015) aborda o problema da formacdo de emulsdes
duplas em microcanais, trazendo luz sobre as condi¢des de formagdo deste tipo
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particular de emulsdo. A integridade das gotas e particulas em emulsdes é um topico de
interesse nas industrias de alimentos, petroleo e cosméticos.

Com isto, fica evidente que o método encontra um nicho importante na
modelagem de problemas que envolvem fisica complexa. Além disso, 0s mais recentes
trabalhos encontrados na revisao bibliografica utilizam o LBM em sinergia com outro
método mais difundido em sua respectiva area. Isto mostra que a tendéncia para o
Método Lattice Boltzmann ndo é a de substituir as metodologias ja existentes e bem
sucedidas de simulagGes computacionais baseadas em formulag@es macroscopicas, mas
sim de complementar a capacidade destas, tratando condi¢fes em que a formulacéo
mesoscopica seja mais eficiente. A capacidade do método em ser paralelizado tambem ¢
encontrada como uma vantagem na literatura. Estes pontos certamente serdo os motores
do Método Lattice Boltzmann no futuro.
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Capitulo 111 — Método Lattice Boltzmann
111.1. Autdbmatos Celulares e 0 Método Lattice-Gas

Antes de iniciar a discussdo sobre o Método Lattice Boltzmann propriamente
dito, é necessario abordar o Método Lattice-Gas, seu precursor direto cujo principio de
funcionamento baseia-se nos autdmatos celulares. Um autémato celular € uma rede de
arranjos ou células regulares em uma, duas ou trés dimensdes onde cada célula possui
um ndmero finito de estados possiveis. Cada estado é representado por variaveis
booleanas (0 ou 1) e atualizado a cada passo de tempo de acordo com os estados das
células vizinhas (WOLF-GLADROW, 2005).

Segundo WOLF-GLADROW (2005), os automatos celulares foram
desenvolvidos por Stanislas Ulam, John Von Neumann e Konrad Zuse em torno de
1950 com o objetivo de estudar sistemas computacionais auto-replicativos.

Considere-se um arranjo unidimensional tal qual representado na Figura 3.1.
Aqui, bolinhas brancas e pretas foram utilizadas para representar os dois estados
possiveis de uma célula, ou seja, seus valores booleanos. A bolinha branca ou vazia sera
0 estado 0 e a bolinha preta ou cheia sera o estado 1. No estado inicial do arranjo da
Figura 3.1, portanto, quase todas as células apresentam o mesmo estado, exceto pela
ceélula central.

O @ @ @ @
Figura 3.1 — Arranjo unidimensional de células no estado inicial
A parte fundamental de um autdémato celular, entretanto, é o conjunto de regras
de atualizacéo do sistema. No exemplo acima serdo atribuidas duas regras vélidas para

todas as células:

(@) Se uma célula vazia for vizinha de uma célula cheia no tempo t, entdo ela se torna
cheia no tempo t+1;

(b) Se uma célula cheia for vizinha de uma célula cheia no tempo t, entdo ela se torna
vazia no tempo t+1.

Sendo o estado inicial em t = 0, entdo, de acordo com as regras de atualizagéo,
em t =1 o sistema adquirira a seguinte configuragdo (Figura 3.2):

O @ @ @ O

Figura 3.2 — Células no estadot =1

Repetindo a aplicacdo das regras de atualizagdo por mais alguns passos, observa-
se que o sistema evoluira de forma harménica de acordo com a Figura 3.3, sempre
retornando ao estado inicial apds quatro passos de tempo.

O ponto fundamental a ser observado aqui €: a evolucdo dos estados discretos
segue regras de atualizacdo que dependem apenas da vizinhanca imediata de cada célula
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e qualquer mudanca no conjunto de regras do autémato celular levaria o sistema a uma
dindmica completamente diferente. WOLFRAM (1986, 2002) determinou um conjunto
de 256 regras possiveis para a atualizacdo de autdmatos celulares unidimensionais de
oito bits — isto é, quando os estados discretos variam de 00000000 a 11111111
(SUKOP, 2006).

O O @ O O t=0
O & & @ () t=1
. Y P P . t=2
@ @ O @ @ -3
—C———&———O——O -

Figura 3.3. — Evolucdo do autdbmato celular

A teoria dos autbmatos celulares € a base do método Lattice-Gas (LGCA), que,
por sua vez, é o precursor do método Lattice Boltzmann. Segundo WOLF-GLADROW
(2005), o método Lattice-Gas foi criado para adaptar e aplicar a légica dos autbmatos
celulares a dindmica dos fluidos.

No método Lattice-Gas, o dominio é dividido segundo uma geometria regular
assim como o fluido é dividido em “particulas fluidas” alocadas nos nés da malha
gerada pela divisdo. A escolha da geometria para as redes implica em um namero finito
de diregdes em que as particulas podem se propagar, podendo ou ndo haver particulas
em cada uma dessas direcoes.

O primeiro modelo foi proposto por Hardy, de Pazzis e Pomeau em 1973, sendo
nomeado HPP em homenagem aos autores. O HPP é um modelo de autbmato celular do
tipo lattice-gas em que as redes sdo quadradas (WOLD-GLADROW, 2005). O modelo
HPP esta representado na Figura 3.4. Novamente, por questdes de representacdo, 0s
circulos ao redor do né indicam a presenca (circulo preenchido) ou auséncia (circulo em
branco) de particulas movendo-se na dire¢do diagonal correspondente.

A dindmica do fluido é simulada por sucessivas colisdes e propagagdes das
particulas. Estas duas etapas formam as regras de atualizacdo caracteristicas dos
autdbmatos celulares. No modelo HPP so existe uma regra de colisdo: quando duas
particulas encontram-se na mesma direcéo e a outra direcdo ndo esta ocupada, ambas as
particulas mudam de direc&o. Esta regra esta ilustrada na Figura 3.5.
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Figura 3.4 — Modelo HPP, em rede quadrada
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Figura 3.5 — Lattice antes e depois da colisdo das particulas

Ap6s a etapa de colisdo, as particulas propagam-se para as células
diagonalmente vizinhas. Partindo da configuracdo resultante da colisdo na Figura 3.5,
por exemplo, no passo de tempo seguinte as particulas ocupardo os noés vizinhos nos
veértices superior esquerdo e inferior direito, de acordo com a dire¢do que as particulas
obtiveram apos a colisdo, como mostra a Figura 3.6.
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Figura 3.6 — Lattice antes e depois da propagacéo das particulas

A direcdo destas velocidades s6 podera ser modificada na etapa de coliséo
subsequente, observando-se a regra de colisdo apresentada na Figura 3.5. Portanto, as
colisGes e propagacdes intercalares e sucessivas do método Lattice-Gas séo capazes de
simular a cinética de um sistema fluido onde as particulas colidem, mudam de direcdo e
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movem-se nesta até ocorrer a proxima colisdo. Desta forma, as regras de coliséo e
propagacdo no modelo HPP conservam massa, momento e energia localmente.

Outros modelos em duas e trés dimensdes com diferentes geometrias de redes
foram desenvolvidos. No caso bidimensional, um dos modelos mais bem sucedidos é o
FHP, proposto por Frisch, Hasslacher e Pomeau em 1986. Neste modelo, 0 dominio é
dividido em triangulos de modo que a rede tenha uma simetria hexagonal (Figura 3.7).
WOLF-GLADROW (2005) traz uma discussdo detalhada dos modelos de autbmatos
celulares do tipo lattice-gas.

Figura 3.7 — Modelo FHP, em rede hexagonal

As propriedades macroscopicas sdo recuperadas a partir dos nimeros de
ocupacdo n; em que o indice i é referente a direcdo (no modelo HPP, i =1, 2, 3 ou 4).
Este nimero pode ser 0 ou 1 para o caso de auséncia ou presenca de particula,
respectivamente, e 0 somatoério do nimero médio de ocupacdo N; = (n;) em todas as
direcdes i resulta na densidade de massa do sistema. Para o modelo HPP:

pl,D) = ) Ni(x,0) (3.1)

J& a densidade de momento do sistema para 0 modelo HPP ¢ calculada por:

4

p(x,0) u(x, t) = Z & Ni(x,0) (3.2)

i=1

onde ¢ ¢é a velocidade virtual do método Lattice-Gas, cujas componentes no modelo
HPP sdo:

. 1

C —i—ll 3.4
= _2( , 1) (3.4)
C ——1 1,—-1 3.5
C3_\/§(_ '_) ()
= (1 -1 (3.6)
C4_\/7(' ) '
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Observa-se a semelhanca das Equac@es (3.1) e (3.2) com as Equacdes (2.74) e
(2.75). Em ambos os casos, a informacdo da distribuicdo das particulas € utilizada para
recuperar propriedades macroscopicas.

Historicamente, 0 método Lattice Boltzmann (LBM, do inglés “Lattice
Boltzmann Method”) surge como uma evolugdo do método Lattice-Gas para corrigir
alguns dos seus problemas intrinsecos. A proposta do método é tratar o sistema através
de uma funcdo de distribuicdo de particulas que obedeca a equacéo de Boltzmann, dada
pela Equacdo (2.70).

Segundo WOLF-GLADROW (2005), os modelos do LBM foram introduzidos
por MCNAMARA e ZANETTI (1988) para substituir o campo de variaveis booleanas
por variaveis continuas. Esta mudanca eliminou ruidos tipicos do Lattice-Gas e
melhorou a qualidade das simulagbes, fazendo do Lattice Boltzmann uma classe
independente e com grande potencial para problemas de fluidodindmica computacional.

111.2. Equacao de Lattice Boltzmann

A equacdo basica do método Lattice Boltzmann surge da discretizacdo da
equacdo de Boltzmann sem forgas de campo (MOHAMAD, 2005):

of _
et e Vaf =00) (3.7)

Como discutido na Sec¢do 11.2.3, a funcdo de distribuicdo f determina o nimero
de particulas por unidade de volume no instante t situadas entre x e x + dx com
velocidade entre ce ¢ + dc.

WOLF-GLADROW (2005) demonstra como deduzir a equacdo do LBM a partir
da Equacéo (3.7). A primeira modificagdo € a substituicdo do termo de colisdo 2(f) por
uma aproximacdo linear proposta por Bhatnagar, Gross e Krook, a chamada
aproximacdo BGK, de acordo com a Equacéo (3.8). O termo de colisdo é proporcional a
diferenca entre a distribuicdo de particulas atual e a distribuicdo de equilibrio, f¢4, que
é a propria distribuicdo de Maxwell. O coeficiente de proporcionalidade T é chamado
fator ou tempo de relaxacdo e é um dos parametros mais importantes do método Lattice
Boltzmann.

1
2N =1~ 1) (38)

A segunda etapa para deduzir a equacdo do LBM ¢€ a limitagdo das velocidades
microscopicas em um namero finito de dire¢es. Assim:

ofi _1loce
E‘F ci'foi—;(fiq_fi) (39)

sendo que o subscrito i indica uma das direc6es discretas.

Esta limitacdo das diregdes para a velocidade esta diretamente relacionada a
discretizacdo do dominio da rede (lattice). No LBM, o esquema numérico de
discretizacdo recebe, usualmente, a notagdo DnQm, sendo n 0 nimero de dimensfes e m
0 numero de diregBes possiveis. Neste trabalho, utilizou-se 0 modelo D2Q9, uma rede
bidimensional com nove direcdes para a velocidade, de acordo com a Figura 3.8.
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A Equacéo (3.9) ¢ a forma discreta e simplificada da equacdo de Boltzmann.
Esta equacdo pode ser adimensionada por um comprimento caracteristico L, uma
velocidade U, uma densidade n,..r € 0 tempo entre colisdes t:

Vit e vafi == (- f) (3.10)

ot T fe

onde f = f/nyes £ =tU/Le=c/U X =x/Lt=71/ttee =t U/LO
parametro e tem um papel similar ao nimero de Knudsen, Equacdo (2.18).

7 - /6
e

44 1 >2

-

8 5 9
Figura 3.8 — Lattice D2Q9

O dltimo passo para chegar a equacdo do LBM ¢é a discretizagdo da Equacdo
(3.10), substituindo-se as derivadas por diferencas finitas. WOLF-GLADROW (2005)
demonstra que a aplicacdo do método de Euler implicito para a discretizagdo temporal e
diferencas finitas para frente para a discretizacdo espacial levam as Equacdes (3.11) a
(3.14):

ot At

ofi  [iR+A%,9,21+AD) - fi(%,9,2,1 + AD) (3.12)
rigx T i A% '

af; fi(%,9+ A9, 2, + AY) — fi(%,9,2,t + Ab)
ey. o= X ey (3.13)

Lay Yi Aﬁ

ofi  fild9,2+021+A8) — fi(2,9,2, + A) (3.14)
C2iy ~ i AZ '

sendo Af = At U / L. Fazendo-se a velocidade do lattice e = AX/At e assumindo que
0 passo de tempo é igual ao tempo de colisdo, At = t., entdo a Equacdo (3.10) é
simplificada para:

filx + e;At, t + At) — fi(x,t) = —%[fl- (x,0) — £5(x,1)] (3.15)
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Na Equacéo (3.15), o simbolo para variaveis adimensionais (*) foi abandonado
para facilitar a notagdo. O lado direito desta equacgéo representa o processo de colisdo de
particulas, que se rearranjam na célula para se aproximar da distribuicdo de equilibrio,
conforme a Figura 3.9.

O lado esquerdo da Equacdo (3.15) representa a etapa de propagacdo das
particulas. As particulas que se movimentam em uma direcdo e sentido no instante t
ocupam a célula imediatamente vizinha no instante t + At, com a mesma direcdo e
sentido de antes da propagacéo, de acordo com a Figura 3.10.
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Figura 3.9 — Distribuicdo de particulas antes e depois da colisdo
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Figura 3.10 — Distribuicéo de particulas antes e depois da propagagédo

A Equacdo (3.15) tem um significado fisico claro quanto aos fendmenos de
transporte. A distancia entre a distribuicdo de velocidades e sua configuracdo de
equilibrio atua como forga motriz para os transportes molecular e macroscépico de
propriedades, modificando a dire¢cdo e o sentido do movimento das particulas na etapa
de colisdo. O efeito resultante das colisdes € transportado por todo o dominio pela etapa
de propagacdo. E a distribuicio de equilibrio que permite ao método Lattice Boltzmann
modelar interacbes complexas com mais facilidade que os métodos tradicionais de CFD.
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Assim como no método Lattice-Gas, as propriedades macroscopicas sdo
recuperadas a partir das distribuicdes de particulas. A densidade méssica e calculada
por:

Pt = ) filx,) (3.16)
i=1

sendo m o numero de dire¢Oes discretas da rede escolhida. Ja a densidade de momento é
calculada de acordo com:

m

plx, t) ulx,t) = z e; fi(x,t) (3.17)

=1

Neste trabalho foi escolhido o modelo de rede (lattice) D2Q9 para executar 0s
calculos de propriedades do escoamento de emulsdes de agua em 6leo. Maiores detalhes
quanto aos algoritmos do método Lattice Boltzmann serdo discutidos no Capitulo V.

111.3. Condicdes de Contorno

Em qualquer método de fluidodindmica computacional é preciso definir
condigdes especiais para o contorno do dominio (SCHAFER, 2006). No caso do LBM,
cada célula deve receber particulas das células vizinhas na etapa de propagacdo. Nos
contornos, entretanto, alguns destes vizinhos ndo existem, exigindo um tratamento
diferenciado para estas células. A Figura 3.11 mostra o caso de um né (destacado em
vermelho) situado em um contorno a esquerda do dominio. As distribui¢cbes nas
posicdes 2, 6 e 9 deste n6 sdo desconhecidas apds a propagacao.

B O
ST
Vi
= =
® oy C> £ ?
)
i P
~T

Figura 3.11 — Problema de contorno a esquerda do dominio

No problema do escoamento entre placas, que € o problema de interesse deste
trabalho, existem trés regides de contorno que necessitam de tratamento especial: a
entrada, a saida e as paredes do dominio. Alguns esquemas numéricos para condi¢oes
de contorno no método Lattice Boltzmann foram propostos (INAMURO et al., 1995,
ZOU e HE, 1997 e LATT e CHOPARD, 2007), sendo escolhido o método de ZOU e
HE (1997) para as simulacdes deste trabalho devido a sua facilidade de implementacao.
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Figura 3.12 — Escoamento com algumas condi¢Oes conhecidas

Segundo SUKOP (2006), as condicdes de contorno de Zou e He podem ser de
dois tipos: de Dirichlet (fluxo/velocidade conhecida) ou de Neumann
(pressdo/densidade conhecida). Seja o sistema bidimensional dado pela Figura 3.12 tal
que sejam conhecidas a velocidade de entrada (u.,,;) € a densidade de saida (ps,;). Para
uma condicdo de contorno de Dirichlet a esquerda, a seguinte equacdo € obtida
rearranjando-se o balanco de massa em (3.16):

fotfetfo=penc— (it fs+fatfs+f7+]s) (3.18)

As distribuicdes nas direcBes 2, 6 e 9 foram escritas separadamente em (3.18)
porque sdo as incdgnitas de interesse do problema de contorno, além da densidade p.,;,
que ndo € especificada neste caso. Repetindo o procedimento para o balanco de
momento (3.17), considerando as duas componentes da velocidade ©,,; = (Uent, Vent):

f2+f6+f9:pentuent+(f;}+f7+f8) (3.19)

fo — fo = PentVent + (fs — fs + fa — f7) (3.20)

As Equacdes (3.18) a (3.20) formam um sistema de trés equacdes e quatro
incognitas: f,, fs, fo € p. A estratégia de Zou e He para acrescentar uma quarta equagao
ao sistema é admitir que as distribuicGes fora do equilibrio na direcdo normal ao
contorno sdo iguais. Para o contorno a esquerda, isto implica em:

fo=ht=fi—-f1 (3.21)

WOLF-GLADROW (2005) demonstra que a diferenca entre as distribuicdes de
equilibrio é dada por:

2

fzeq - 4eq = §pentuent (3-22)
Portanto, temos:
2
fz = f4 + §pentuent (3'23)

A Equacéo (3.23) resolve uma das incdgnitas do sistema. As demais séo obtidas
pela substituicdo da Equacgdo (3.23) nas Equagdes (3.18) a (3.20). Com alguma
manipulacgdo algébrica, é possivel demonstrar que:
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=f1+f3 +fs+2(fa + f7+ fs)

3.24

ent 1- Uent ( )
1 1 1

f6 = f8 + gpentuent + Epentvent + E (f5 - f3) (3'25)
1 1 1

f9 = f7 + Epentuent - Epentvent - E (fS - f3) (3-26)

Para a condicdo de contorno de Neumann a direita do dominio, as distribuicGes
nas direcOes 4, 7 e 8 sdo desconhecidas, além de uma das componentes da velocidade
Ugyi = (Usqir Vsqi)- Admitindo-se que a velocidade na direcdo y é conhecida e
repetindo-se o procedimento sobre os balangos de massa e momento, temos:

fatfr+tfe=psai— (it fatfz+fs+fetfo) (3.27)
fa+ f7 + fo = —Psailtsai + (f2 + fo + fo) (3.28)
f7 = fs = PsaiVsai + (fs — f3 + fo — f6) (3.29)

Como a diregdo normal ao contorno a direita € a mesma do contorno a esquerda,
a Equacdo (3.23) também ¢ vélida para a regido de saida, substituindo-se pen: € Uent
por ps.i € Uggi, respectivamente. Repetindo o procedimento de substituicdo e
manipulacdo algébrica anterior, chega-se as Equactes (3.30), (3.31) e (3.32) para a
condicdo de contorno de Dirichlet a direita:

_1+f1+f3 +fs+2(f2+ fo + fo)

Ugqi = (3.30)
o Psai
1 1 1
f7 = f9 - gpsaiusai + Epsaivsai + E (fS - f3) (331)
1 1 1
fe = fo — gpsaiusai - Epsaivsai - E (fS - f3) (332)

A configuracdo da Figura 3.11 é a mais comum para problemas de escoamento
em geral, mas as condigdes de contorno de Neumann e Dirichlet podem ser adaptadas
para qualquer contorno, inclusive para as paredes.

E importante ressaltar que a pressdo e a densidade estdo correlacionadas por uma
equacdo de estado no método Lattice Boltzmann (SUKOP, 2006). Para um gas ideal, a
equacéo de estado usada no modelo D2Q9 é:

P= (3.33)

P
3

Outra condicao de contorno largamente utilizada no LBM para regides de parede
¢ a chamada “bounceback” (MOHAMAD, 2005). Neste esquema, uma distribui¢do de
particulas que esteja em rota de colisio com um obstaculo sélido é realocada para o
sentido oposto ao original, retornando para o dominio do fluido (Figura 3.13). Esta
inversdo da distribuicdo pode ser feita na etapa de colisdo ou na etapa de propagacao.
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Quando é executada na etapa de colisdo, alguns nos séo atribuidos a regido da parede
como nds sdlidos e armazenam a informacgdo proveniente da propagacdo das células
vizinhas em um passo de tempo. A inversdo € executada no passo de tempo seguinte e a
distribuicdo retorna ao dominio do fluido na propagacé&o.

Quando o bounceback é executado na etapa de propagacdo, todo o processo de
inversdo e propagagdo ocorre no mesmo passo de tempo, como se a parede estivesse no
meio do caminho entre o no solido e o no fluido. Por este motivo, esta modalidade é
chamada halfway bounceback.

t CHAL

)

Colisao  Propagacdo Colisdo  Propagacdo
Figura 3.13 — Evolucéao temporal da colisdo e propagacdo no modelo bounceback

I11.4. Converséo entre Dados Fisicos e Virtuais

Como demonstrado na Sec¢do 111.2, a equacdo fundamental do método Lattice
Boltzmann trabalha com variaveis adimensionais. E preciso, portanto, estabelecer uma
correlacdo entre as variaveis calculadas no método e as propriedades reais do sistema.
Segundo KRUGER (2011), esta conexdo entre 0 mundo virtual e o mundo real ¢ feita
através de fatores de conversdo. Para uma propriedade N qualquer, existe um fator de
converséo Cy tal que:

N=CyN (3.34)

Para garantir que a simulagdo seja equivalente ao problema real, o método
Lattice Boltzmann utiliza o conceito de similaridade (FOX, 2012). Dois problemas
similares que diferem pela escala e tenham nUmeros adimensionais idénticos devem
apresentar o0 mesmo padrdo de comportamento. Uma vez obtidos os resultados da
simulacdo via LBM, a conversdo dos dados virtuais para dados reais é, entéo, feita pelos
fatores de conversao Cy correspondentes a cada propriedade de interesse.

Os fatores de conversdo ndo sdo independentes (KRUGER, 2011). O
procedimento de conversdo de dados deve ser iniciado pela atribuicdo arbitraria de
alguns parametros, usualmente os que estdo relacionados ao espago e ao tempo, que
servirdo como uma base para o calculo dos demais. Este procedimento é parecido com
0 Teorema Pi de Buckingham da analise dimensional. O Teorema Pi ndo sera
desenvolvido aqui, pois foge ao escopo do trabalho. E possivel encontrar uma descri¢io
completa em FOX (2012).

A determinacdo do fator de conversdo espacial é consequéncia da definigdo do
numero de células da malha numérica. Ja o fator de conversédo temporal depende da
escolha do tempo de relaxagédo do fluido, . Questdes de estabilidade numérica podem
surgir da definicdo destes dois fatores, fazendo com que esta etapa seja importante para
uma simulacdo bem sucedida. A Secdo V.1.1 mostra detalhadamente a analise
dimensional e a determinacao dos fatores de conversao para o problema do escoamento
entre placas planas e paralelas.
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Capitulo IV — Metodologia

A metodologia de fluidodindmica computacional usando o método Lattice
Boltzmann utilizada neste trabalho consiste em duas etapas: a simulacdo dos
escoamentos e a visualizagédo dos resultados.

A etapa de simulacdo dos escoamentos foi executada a partir de codigo em
Fortran. O cddigo utilizado aqui foi transcrito e adaptado do trabalho de CARMO
(2013), originalmente escrito em MATLAB®. A motivagdo principal para a mudanca
para Fortran foi a necessidade de aumentar a eficiéncia dos calculos numéricos, pois a
simulacdo de escoamento de emulsbes tem um custo computacional elevado. O
compilador escolhido foi o Force Fortran 2.0, software gratuito disponivel na internet.

Algumas simulacGes originais de CARMO (2013) foram reproduzidas com
ambos os codigos, comparando-se seus desempenhos em termos de velocidade da
simulacdo. O tempo de computacdo foi reduzido sensivelmente, permitindo que as
simulagOes deste trabalho fossem realizadas com malhas mais refinadas do que seria
possivel com o codigo MATLAB®. O tamanho da rede é uma caracteristica
fundamental para representar bem as gotas dispersas no meio continuo com tamanhos
diversos e variagdes significativas ao longo do escoamento por quebra e coalescéncia.

Os cadigos para 0 método Lattice Boltzmann estdo disponiveis no Apéndice A.
As Secdes I1V.1 e IV.2 explicam, em detalhes, o funcionamento do método para
problemas monofasicos e multifasicos, respectivamente.

A etapa de visualizacdo foi executada primeiramente em c6digo em MATLAB®
para tratamento dos dados e geracdo de figuras. Uma etapa adicional foi proposta para
construir animagdes tipicas de CFD no programa Windows® Movie Maker, facilitando a
apresentacdo, discussao e analise dos resultados. O cddigo para a geracdo de imagens
encontra-se no Apéndice B. A Secdo IV.3 aborda a estratégia de visualizacdo utilizada
neste trabalho.

IV.1. Modelo Monofésico e Monocomponente

O modelo monofasico é a base para modelos mais sofisticados. Nesta secdo é
apresentado um modelo para apenas um componente. A proxima secdo traz uma
discussdo sobre a incorporacao de maltiplas fases e/ou componentes ao problema.

Dado um problema monofasico e monocomponente qualquer que se deseje
estudar usando o metodo Lattice Boltzmann com arranjo D2Q9, a primeira etapa para a
simulacdo é a determinagcdo dos parametros relativos a malha e as propriedades do
fluido e do escoamento. As SecOes I11.4 e V.1.1 trazem maiores detalhes quanto as
escolhas adequadas para estes parametros. O problema deve ser inicializado com
matrizes de densidades e de velocidades com n, colunas e n,, linhas, onde n,, e n,, séo o
numero de células nas direcOes x e y, respectivamente.

Em seguida, é necessario incluir a geometria para o problema. A geometria do
escoamento é definida a partir de uma matriz de tamanho n,, X n,. E atribuido o valor
zero aos elementos da matriz referentes ao fluido, enquanto os nos sdlidos séo
representados pelo valor um. Esta matriz é utilizada de forma recorrente ao longo do
codigo, pois algumas sub-rotinas funcionam de forma diferente se o ponto pertence ao
dominio do fluido ou do s6lido.

Outra matriz muito importante para a definicdo do problema é a matriz de
distribuicGes de particulas. Como cada ponto do dominio ainda tem nove direcdes para
as velocidades discretas no modelo D2Q9 (Figura 3.7), esta matriz tem trés dimensdes:
duas para incluir a posi¢do da célula e uma para a dire¢do da velocidade.
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A matriz de distribuicdes € atualizada a cada passo de tempo a partir das sub-
rotinas de colisdo e propagacdo. As matrizes de densidades méssicas e de velocidades
macroscopicas sao calculadas pelas Equacoes (4.1) e (4.2).

9
pe.) = ) fix) 1)
p(x,t) u(x,t) = Z e fi(x,t) (4.2)
i=1

sendo e = (e, e,). No modelo D2Q9, os vetores de velocidades virtuais e, e e, sdo
dados por:

ex = (0; 1; 01_1; 0; 1,_1,—1, 1) (43)
e, =(0,0,1,0,—1,1,1,—1,—1) (4.4)

A inicializacdo da distribuicdo de particulas é feita a partir da distribuicdo de
equilibrio, f¢4. Segundo SUKOP (2006), esta distribui¢éo de equilibrio é calculada pela
forma truncada da distribui¢do de Maxwell de acordo com:

9 2
ffh=wp [1 +3(ey,u®l + e, v%) + 2 (ex,u®l + e, v°7)

3 (4.5)

-2 (@ + )]
em que w; é 0 peso atribuido a direcdo i e u®? = (u®?,v°?) é a velocidade de
equilibrio. O vetor de pesos w; é dado por:

(4.6)

(4-11111 1 1 1>
w; =

A versatilidade do método Lattice Boltzmann para a inclusdo de forcas de
interacdo surge no calculo da velocidade de equilibrio. A sub-rotina de célculo da
velocidade de equilibrio pode incluir forgas tipicas como a gravitacional, por exemplo, e
forcas de interacdo como atracdo, repulséo e adsorcdo, especialmente nos problemas
multicomponentes e/ou multifasicos. Tais forgas devem ser somadas e contabilizadas
como um termo adicional Foy; = (Fextx Fexty), Calculando-se a velocidade de

equilibrio por:
pu’l = pu + tF oy 4.7)

O termo F,,; tem unidade de forca por volume. Multiplicando pelo tempo de
relaxacdo t do modelo BGK, obtém-se unidade de densidade de momento. Se ndo ha
forcas externas sobre o sistema, a velocidade de equilibrio é a propria velocidade do
fluido. Para um sistema sujeito apenas a forca gravitacional, por exemplo, F.,; = pg,
onde g € o vetor aceleracdo da gravidade. Substituindo em (4.7) e dividindo ambos 0s
lados pela densidade, temos:

34



ul =u+1g (4.8)

A (ltima etapa do algoritmo do modelo monofasico é o tratamento dos
contornos do sistema conforme a discussdo da Secdo 111.3. As condig¢Ges de ZOU e HE
(1997) devem ser executadas separadamente enquanto as condi¢des do tipo
“bounceback” sdo implementadas diretamente na sub-rotina de colisdo ou de
propagacéo.

As etapas de colisdo e propagacdo sdo oriundas da equagdo basica do método
Lattice Boltzmann. Rearranjando a Equacéo (3.15):

1
fi(x + e;At, t + At) = fi(x,t) — - [fi(x,t) — 9 (x,1)] (4.9)

A Equacdo (4.9) é separada em duas sub-rotinas. Na primeira, correspondente ao
processo de colisdo, calcula-se o resultado do lado direito da equagdo. Na segunda, a
distribuicdo pds-colisao € propagada para as células vizinhas.

A Figura 4.1 resume o algoritmo do modelo monofasico do LBM em um

fluxograma. Este algoritmo é repetido até que o numero final de passos de tempo de
simulacdo seja alcangado.

Inicializacdo de f

t=t+At

Céleculode p.uev

Condig¢oes de contorno

t Calculo de u®d e ta

Colisao

Propagacio

Figura 4.1 — Fluxograma do modelo monofasico monocomponente
IVV.2. Modelo Multifasico e Multicomponente
Os modelos para multiplas fases e/ou componentes surgem de modificacdes do
algoritmo basico para uma fase e um componente. A estratégia fundamental para este

tipo de modelagem no método Lattice Boltzmann é a modificacdo da distribuicdo de
equilibrio para incluir as interacGes complexas pertinentes ao problema estudado.

35



Considerando o caso monocomponente para iniciar a discussdo deste topico,
existem trés modelos amplamente difundidos para problemas multifasicos no LBM: o
modelo de Rothman-Keller (GUNSTENSEN et al., 1991, ROTHMAN e KELLER,
1988), o0 modelo de Shan e Chen (SHAN e CHEN, 1993) e o0 modelo de energia livre
(SWIFT et al., 1996).

Neste trabalho foi escolhido o0 modelo de SHAN e CHEN (1993) por ser o de
mais simples implementacdo. Este modelo € conhecido como modelo das interacGes
pseudopotenciais, pois introduz forcas de atracao/repulsdo a partir da seguinte equagéo:

9
Fi:(x,t) = —-GyY(x,t) z w(x + e;At, t)e; (4.10)
i=1

sendo Fine = (Finexr Fint,y) 0 Vetor forca de interagdo, G a magnitude da forga e i o
potencial de interagéo.

O parametro G esta diretamente relacionado ao grau de separacdo esperado entre
as fases e o sinal de G indica o tipo de interacdo entre as fases. De acordo com a
Equacdo (4.10), valores positivos de G modelam forcas de repulsao e valores negativos
introduzem forcas de atracéo.

O potencial de interacdo é uma funcdo que incorpora o efeito da mudanca de
densidade na interface. Para problemas multifasicos com apenas um componente, tal
como um equilibrio liquido-vapor de uma substancia pura, essa funcdo pode ter um dos
seguintes formatos (SHAN e CHEN, 1993):

Y(x,t) =1—exp(—p(x,t)) (4.11)
_ __bPo

P(x,t) =g exp( o, t)> (4.12)

Y(x,t) = p(x,t) (4.13)

em que P, e p, Sao pardmetros de ajuste.
InteracBes entre fluidos e sélidos também sdo modeladas por funcGes
pseudopotenciais. Segundo MARTYS e CHEN (1996), a adsorcdo é calculada por:

9
Flou(x,6) = —Gogeth(x,0) Z wis(x + e;A, e (4.14)
i=1

sendo Foqs = (Faasx Faas,y) 0 vetor forca de adsorcdo e G4 @ magnitude da forca de
adsorcdo. A funcdo s tem valor 1 ou 0 para indicar se 0 ponto vizinho é um sélido ou
um fluido, respectivamente. Os significados dos demais parametros sdo analogos aos da
Equacao (4.10).

As forcas de interagdo e adsor¢cdo para problemas multifésicos
monocomponentes sdo calculadas em sub-rotinas adicionais e inseridas no calculo da
velocidade de equilibrio, Equacdo (4.7). Nenhuma outra modificacdo no algoritmo
apresentado na Secdo IV.1 é necessaria para este tipo de problema, evidenciando a
grande vantagem do método de Shan e Chen: a simplicidade de implementacao.

O objetivo principal deste trabalho é simular escoamentos de agua em oleo.
Portanto, 0 modelo implementado deve ser multifasico e multicomponente.
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Para problemas com n componentes simulados pelo método Lattice Boltzmann,
cada componente deve ter sua distribuicdo de particulas computada separadamente.
Seguindo o algoritmo da Figura 4.1, cada componente deve ter uma distribuicdo
inicializada, calculando-se densidades e velocidades de forma independente a partir das
distribui¢des individuais. Entao:

9
P = flx (4.15)

9

p/(x, ) W (x,t) = 2 e; f/ (x,t) (4.16)
i=1
sendoj =1, 2, ..., no j-ésimo componente do sistema.

As dificuldades para seguir o algoritmo da secdo anterior aparecem na aplicacéo
das condi¢Bes de contorno. E simples definir as condigbes de entrada e saida para
sistemas bem comportados, ou seja, com entradas e saidas bem definidas. E o caso do
trabalho desenvolvido por CARMO (2013), em que o problema estudado era a injecéo
de &gua em uma matriz porosa repleta de 6leo, que era recuperado puro em outra regido
do dominio.

O problema estudado neste trabalho envolve fases dispersas. A entrada do
dominio deve incluir as duas fases separadas em algum nivel de aleatoriedade. Assim,
ficou inviavel utilizar duas condi¢des de contorno independentes entre si para a regido
de entrada. O mesmo é valido para a regido de saida.

Foi proposta, entdo, uma Gnica condicdo de contorno para cada regido. Para a
entrada, foi modificada a sub-rotina para a entrada utilizando-se geradores de nimeros
aleatdrios disponiveis na propria linguagem Fortran para definir a posi¢do das particulas
de &gua e de 6leo. Para cada ponto do contorno da entrada, 0 nimero gerado foi
comparado a fracdo volumétrica da dgua no 6leo, fornecida como um dos parametros da
simulacdo. Se o nimero gerado fosse maior que a fracdo volumétrica, o ponto seria
determinado como 6leo puro. No caso contrario, o ponto seria definido como agua pura.
Esta estratégia permitiu criar escoamentos com alto grau de dispersao entre as fases. A
condicdo de contorno para a saida foi proposta como uma interpolacédo entre a Ultima e a
pendltima coluna da matriz de distribuicGes associada a um canal suficientemente
longo. Esta condic¢do foi chamada aqui de “canal infinito”, pois efeitos indesejaveis de
saida sdo evitados.

O célculo da velocidade de equilibrio também nédo pode ser feito diretamente a
partir das velocidades individuais. Uma sub-rotina para a velocidade do “bulk”, wp, k.
deve ser incorporada ao modelo, de acordo com a Equagéo (4.17). A velocidade do bulk
é, entdo, fornecida a sub-rotina da velocidade de equilibrio de cada componente pela
Equacdo (4.18).

n o, Sl
j= 1= ]
Wy = o (4.17)
n
j=1¢J
pjueqj = pjubulk + TjFéxt (418)
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O célculo das forcas de interacdo também deve considerar a presenca de outros
componentes na vizinhanga. Assim, a Equacéo (4.10) deve ser modificada para:

9
Fl,(x,t) = —G/*pi(x,1) Z Wik (x + e,At, e, (4.19)
i=1

sendo k referente ao k-ésimo componente, que ¢ diferente do componente j. O termo
G’ é a magnitude da interagdo entre os componentes j e k. Para o caso de 4gua em 6leo,
este parametro sempre é positivo, pois deve modelar interacdes de repulsdo para simular
a imiscibilidade das fases. Por uma questdo de simplicidade, a fungdo potencial foi
implementada de acordo com a Equacéo (4.13).

A partir deste ponto, as sub-rotinas de velocidade e distribuicdo de equilibrio,
colisdo e propagacdo podem ser calculadas de forma separada para cada componente. O
novo algoritmo para problemas multifasicos e multicomponentes pode ser resumido de
acordo com a Figura 4.2.

Inicializagdo de f Inicializagdo de f, Inicializagdo de £
—{ Calculo de p; e u,; ’% Calculo de p, e u, Calculode p,eu, [
....... ; I

ext,n

.
i Calculo de w € Fopy 1, Foyin, ..., F

L
|

| | l I
Calculo de w9, e f*9; [| | Calculo de u®d, e f9, Calculo de w9, e 9,
Colisdo Colisdo o Colisdo
Propagacao Propagacao - Propagacao
I ] L
f) f, i

Figura 4.2 — Fluxograma do modelo multifasico multicomponente
IV.3. Visualizacédo dos Resultados

Os recursos visuais s&o uma importante ferramenta no estudo computacional de
problemas de fluidodindmica. Os principais programas de simulacdo do mercado
possibilitam a visualizacdo das propriedades calculadas através de mapas de cores,
linhas de trajetdria, campos de vetores e animacdes, entre outras, tanto em duas quanto
em trés dimensdes.
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Neste trabalho foi desenvolvida uma metodologia combinada para visualizacéo
dos resultados. Esta metodologia consiste de duas partes: a primeira é realizada por
meio da execucdo de um cédigo em linguagem MATLAB® para geracdo de imagens e a
segunda consiste em construir uma animagéo a partir destas imagens no programa
Windows® Movie Maker.

Uma vez que os dados foram gerados através de rotina adequada em linguagem
Fortran, uma segunda rotina, em linguagem MATLAB®, converte os resultados
numericos em mapas de cores. Por padrdo, este processo associa 0 valor maximo ao
vermelho (“quente”) e 0 valor minimo ao azul (“frias”). A faixa intermediaria de cores é
proporcional aos valores que se encontram entre 0 maximo e o minimo. Este padréo,
embora possa ser modificado, também é seguido pelos principais pacotes de CFD.

A escolha do MATLAB® para a primeira etapa da metodologia de visualizacdo
decorre naturalmente da grande variedade de recursos de tratamento de imagens
disponiveis no software, permitindo que o0 codigo desta etapa seja estruturalmente muito
simples. Os mapas de cores sdo obtidos através da funcdo imagesc( ) enquanto campos
de vetores sdo obtidos pela funcdo quiver( ), por exemplo. O c6digo encontra-se
disponivel no Apéndice B.

A segunda etapa da visualizagdo dos resultados consiste em acoplar todas as
imagens em uma Unica sequéncia através do Windows® Movie Maker. Novamente, a
principal motivacdo para o uso deste programa é a simplicidade do uso, além da
disponibilidade para computadores com o sistema operacional Windows®. A animacéo
é gerada selecionando-se todas as imagens e ajustando-se o tempo de duracdo de cada
imagem. Como o olho humano tem uma capacidade limitada de registro de imagens
sequenciais, uma animacao continua pode ser obtida para uma taxa proxima aos 24
quadros por segundo, isto é, com um tempo de duracdo em torno de 0,042 s por
imagem. Neste trabalho, foi utilizado um tempo de duracdo de 0,05 s por imagem
(Figura 4.3).
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Figura 4.3 — Ajuste do tempo de duracdo de uma animacao
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Capitulo V — Resultados
V.1. Escoamento entre Placas Planas Paralelas e Estacionarias

Um problema cléssico e bem conhecido em engenharia € o escoamento laminar
de um fluido entre placas planas paralelas e estacionéarias. Para o caso de um fluido
newtoniano com viscosidade u escoando em estado permanente em um canal com
distancia D = 2a entre as placas (Figura 5.1), é possivel deduzir as seguintes expressdes
para o perfil de velocidades do fluido e seus valores maximo e médio (FOX, 2012):

—=[1-®] 51)
e =~ (et =2 52)

A « op : <
sendo y a distancia em relagdo ao centro do canal e (E) 0 gradiente de pressdo do

escoamento.

As Equacgdes (5.1) e (5.2) indicam que um fluido escoando entre placas paralelas
tem perfil de velocidades parabdlico com maximo no centro do canal e sdo validas para
um escoamento laminar, unidimensional, completamente desenvolvido e em regime
permanente de um fluido newtoniano. Muitas situacdes praticas de engenharia, porém,
exigem uma abordagem menos restritiva. A solucdo das equacdes de balango de massa e
momento para problemas transientes, turbulentos e/ou com efeitos de borda —
perturbacdes na entrada e na saida do dominio levando a um escoamento bidimensional
ou tridimensional nestas regiGes, por exemplo — geralmente levam a sistemas de
equacdes diferenciais parciais sem solucdo analitica, exigindo o uso de métodos
numéricos para obtencdo de solucdes aproximadas. O método Lattice Boltzmann surge
como uma possibilidade para simular o fendmeno de interesse e chegar a estas soluges.

e [ T
X - - - - 2a
N

Figura 5.1 — Perfil de velocidades no escoamento entre placas planas paralelas
estacionarias (adaptado de FOX, 2012)

V.1.1. Andlise Dimensional

Para fazer uma andlise dimensional do problema do escoamento entre placas
planas paralelas é preciso fazer uma avaliacdo de quais pardmetros fisicos sdo relevantes
para o fendmeno em questdo. Esta avaliagdo deve partir da intuicdo do analista, mas a
influéncia ou ndo do pardmetro deve ser comprovada experimentalmente para que a
analise seja validada (FOX, 2012).

O escoamento entre placas é um problema conhecido na engenharia, de modo
que os parametros relevantes ja sdo bem definidos. Para o caso em estudo, com
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escoamento permanente e completamente desenvolvido, sdo eles: a densidade e a
viscosidade do fluido, a velocidade média do escoamento e a distancia entre as placas.

A dependéncia fisica dos parametros é determinada pelo Teorema Pi de
Buckingham. Este teorema fornece um método para determinacdo de numeros
adimensionais a partir de um conjunto de propriedades primarias. Uma descricdo mais
completa do Teorema Pi pode ser encontrada em FOX (2012).

Aplicando o Teorema Pi de Buckingham chega-se a um Unico parametro
adimensional: 0 nimero de Reynolds (5.3), um dos mais importantes da mecénica dos
fluidos.

_ pw)D
U

Re (5.3)

A aplicacdo do método Lattice Boltzmann para a solucdo de problemas de
engenharia exige a transformacdo dos pardmetros fisicos em pardmetros virtuais
adimensionais, que serdo os dados de entrada do codigo usado na simulacdo. Essa
conexdo entre 0 mundo real e 0 mundo virtual se d4 atraves de fatores de convers&o.

Estes fatores de conversdo, porém, ndo sdo independentes entre si, pois eles
devem manter a consisténcia fisica do problema para que os resultados virtuais sejam
totalmente equivalentes aos resultados reais. Aqui, 0s numeros adimensionais tem um
papel fundamental na manutencdo da consisténcia, pois dois casos de um mesmo
fendmeno s6 serdo equivalentes se seus nimeros adimensionais forem idénticos (FOX,
2012).

Como o escoamento entre placas s6 tem um ndmero adimensional, este deve ser
0 mesmo tanto para os parametros fisicos quanto para os virtuais, ou seja:

_pwb _ p(i)D
[0 [

Re (5.4)

onde a marcacdo com um ~ indica um parametro virtual. Para um valor virtual N
qualquer correspondente a um parametro real N, existe um fator de conversao Cy
conforme a Equacéo (5.5) (KRUGER, 2011):

N=CyN (5.5)

Como N é adimensional, N e Cy devem ter as mesmas unidades. Aplicando (5.5)
em (5.4), conclui-se que:

=1 (5.6)

Assim como no Teorema Pi de Buckingham, é importante estabelecer um
conjunto de fatores de conversdo primarios, a partir dos quais podem ser obtidos outros
fatores de conversdo. Um conjunto adequado de fatores primarios seria o de distancia
entre as placas (Cp), tempo (C;) e densidade (C,), englobando todas as dimensdes
importantes para um escoamento entre placas. O programador, porém, tem liberdade
para escolher outro conjunto que julgue mais conveniente. Todos os demais fatores sao
obtidos por combinacgdes dimensionalmente consistentes destes fatores primarios. Este
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procedimento garante que a restricdo em (5.6) seja respeitada, conservando 0s nimeros
adimensionais, de acordo com as Equacgdes (5.7) a (5.10).

C
Velocidade: C, = 2 (5.7)
Ct
C
Gravidade: Cy = —DZ (5.8)
Ct
C 2
Viscosidade cinematica: C, = CL (5.9)
t
C,Cp*
Forca: Cr = ’JC > (5.10)
t

Além da consisténcia fisica, os parametros selecionados também devem manter
a estabilidade do método, restringindo ainda mais a liberdade de escolha dos
parametros. No método Lattice Boltzmann, o tempo de relaxacdo (z) e a viscosidade
cinematica (v) estdo relacionados pela expressdo a seguir:

1
V= (‘L’ — E) cg?At (5.11)

onde ¢ € a velocidade do som do modelo utilizado e At € o passo de tempo. Para o
modelo D2Q9 com um espacamento Ax entre pontos da malha, a velocidade do som é
dada por:

1 Ax

Cs = EE (512)

E possivel escolher o passo de tempo e o espacamento da malha de um modo
conveniente fazendo-se:

A% = Af =1 (5.13)

Assim, Ax = Cp e At = C;. Reescrevendo (5.11):
Cp’1 1
= i—(r _ _) (5.14)

Comparando (5.14) com (5.5) e (5.9), conclui-se que:

b3}

Aqui, fica evidente que o parametro t influencia diretamente na estabilidade do
método. Valores menores que 0.5 sdo fisicamente inconsistentes; na pratica, a simulacao
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ja apresenta fortes instabilidades quando t se aproxima de 0.53. Também fica claro que
Cp, C; e T ndo sdo independentes entre si e devem ser cuidadosamente selecionados.

Outra limitacdo pratica do método é o valor da velocidade virtual do
escoamento. A simulacdo deixa de ser incompressivel quando a velocidade méxima
ultrapassa o valor de 0.3 (SUKOP, 2006). Neste caso, as propriedades apresentam
oscilagBes convergentes ou divergentes ao longo da simulacdo, sendo ambos 0s cenarios
indesejaveis.

Portanto, a escolha dos parametros virtuais deve satisfazer tanto a consisténcia
fisica do problema quanto as condi¢des de estabilidade do método.

V.1.2. Simulacdo I: Re=312.5et=0.6

O primeiro estudo de caso deste trabalho foi 0 escoamento de agua entre placas
planas paralelas verticais com 1 mm de distancia entre si. A &4gua tem densidade 1000
kg/m? e viscosidade cinemética 1 x 10° mz2/s. Assumiu-se ainda que a aceleragdo da
gravidade seja de 10 m/s2, sendo esta a Unica fonte de um gradiente de pressdo para o
escoamento da agua.

Pela Equacéo (5.2), a velocidade maxima esperada para o escoamento é de 0.625
m/s. O nimero de Reynolds do problema é Re = 312.5.

De acordo com a segéo anterior, a escolha dos parametros virtuais pode comegar
pela definicdo dos fatores de conversdo da distancia entre as placas, do tempo e da
densidade. Para uma malha com 100 pontos no eixo horizontal (D = 100) e densidade
virtual unitéria (p = 1), tem-se:

D 0.001
= == -5 5.16
Cp 5 = 100 1x107°m (5.16)
p 1000
Cp = 5 = T = 1000 kg/m3 (517)

Estes dois parametros foram definidos arbitrariamente. Uma escolha arbitraria
do fator de conversdo C;, porém, poderia levar a um tempo de relaxacao inapropriado,
causando instabilidade ao método. Para evitar este cenario, escolhe-se o parametro t e
calcula-se C; a partir deste.

Definindo T = 0.6 e substituindo em (5.14), o fator de conversao C; sera:

CpZ1 1
C, = i—(r - —) =3.333 x107%s (5.18)
v 3 2

Calculando-se os demais parametros, chega-se a:

Cp
Cu,=—=3m/s (5.19)
Ct

C
C, = C_DZ =9 x 105 m/s? (5.20)

)
t

ENtdo, fi,,,, = 0.20833 e § = 1.11 x 10™. Verificando o nimero de Reynolds:
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= 3125 (5.21)
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Wl ool o

N —
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Portanto, os parametros satisfazem tanto a consisténcia fisica quanto as
condigdes de estabilidade e a simulagdo pode ser executada.

A simulacdo partiu de uma distribuicdo uniforme de velocidades em todo o
dominio, com i, = 0.15, com velocidade de entrada constante #,,; = 0.15. Como o
comprimento L do canal ndo influencia nenhum parametro, este pode ser escolhido da
forma mais conveniente. Com o objetivo de observar a existéncia de um comprimento
de entrada do canal e avaliar o desenvolvimento do perfil de velocidades, foi escolhido
um comprimento L = 1150. Foi atribuida a condi¢do de contorno halfway bounceback
para as placas paralelas e uma condicdo de “canal infinito” para a regido de saida.

A Figura 5.2 mostra a evolucdo do perfil de velocidades da agua ao longo do
canal para um tempo fixo de simulacdo de 20000 passos de tempo, aproximadamente
0.07 s. A variavel x indica o comprimento adimensional em relacdo a entrada do canal.
E possivel observar que a distribuicdo de velocidades se aproxima do perfil parabdlico
previsto pela Equacao (5.1).
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Figura 5.2 — Desenvolvimento do perfil de velocidades no tempo t = 0.07 s

Segundo BIRD (2004), o comprimento de entrada de um fluido em um
escoamento laminar pode ser estimado por:

L, = 0.035D Re (5.22)
Aplicando o fator de conversdo de comprimento, temos:
L, = 0.035 D Re = 1093.75 (5.23)
Portanto, seria esperado que o perfil de velocidades convergisse para uma unica

distribuicdo em torno de ¥ = 1100. Na Figura 5.2, observa-se que este perfil parabolico
final seria atingido um pouco depois do previsto. A Equagdo (5.22) é apenas uma
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estimativa entre varias disponiveis na literatura. Em FOX (2012), o comprimento de
entrada ¢ estimado por:

L, = 0.06 D Re (5.24)

Neste caso, o desenvolvimento pleno seria atingido em torno de ¥ = 1875. Logo,
a evolucdo apresentada na Figura 5.2 esta de acordo com as estimativas da literatura.

A Figura 5.3 mostra a evolucdo temporal do perfil de velocidades em X¥ = 1100,
aproximadamente 11 mm. Nesta figura fica evidente a convergéncia da solugcdo do
problema. Um novo experimento com maior comprimento do canal certamente
permitiria observar o desenvolvimento completo do escoamento, mas o custo
computacional seria muito elevado na maquina utilizada (Intel® Core™ 2 Duo CPU
E7500 @ 2,93 GHz) e a simulacéo levaria bastante tempo devido ao tamanho do malha
utilizada. Uma opcao seria reduzir a resolu¢do da malha, escolhendo-se D < 100. A
precisdo desejada e o0 tempo necessario sempre devem ser avaliados ao se realizar
simulag¢fes computacionais, ajustando-se os dois fatores até um resultado 6timo.
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Figura 5.3 — Evolucdo temporal do perfil de velocidades em x = 11 mm

Uma comparacdo entre os resultados obtidos e a previsdo teodrica pode ser vista
na Figura 5.4. Foi utilizado o perfil de velocidades em x = 11 mm e t = 0,07 s para
representar o resultado da simulagéo, pois este € 0 que mais se aproxima do perfil
estacionario plenamente desenvolvido. Calculando o erro quadratico médio (EQM) pela
equacéo (5.25), chega-se a EQM = 0.004 = 0.4%.

o 2
EQM(uLBM) _ ?_1(uLBM _ uteorlco) (5.25)

n

Apesar do baixo erro quadratico médio, a discrepancia observada foi acentuada
nos pontos mais préximos ao centro do canal, onde o erro relativo foi de 7.4%. Com o
objetivo de investigar possiveis fontes para o erro observado, o experimento foi repetido
mais trés vezes, variando-se o numero de Reynolds e o tempo de relaxacdo em um
planejamento fatorial de acordo com a Tabela 5.1.
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Figura 5.4 — Comparacéo entre os perfis da simulacdo | (em vermelho) e da previséo
tedrica (em preto)

Tabela 5.1 — Planejamento das simula¢cfes do escoamento entre placas planas

Simulagao NUmero de Reynolds (Re) Tempo de relaxagdo ()
I 3125 0.6
| 3.125 0.6
i 3125 0.55
v 3.125 0.55

A metodologia de visualizagéo de resultados descrita na Secdo 1V.3 foi aplicada
aos resultados da simulacdo (Figura 5.5). A representacdo por cores mostrou-se um
recurso interessante para melhor compreensdo dos resultados da simulacdo. Além de
corroborar os resultados discutidos anteriormente quanto a evolucdo do perfil de
velocidades, também é possivel observar o efeito da parede sobre o fluido ao longo do
tempo, reproduzindo a classica condicdo de aderéncia do escoamento.
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Figura 5.5 — Visualizagcdo do escoamento entre placas planas por mapas de cores
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V.1.3. Simulacéo Il: Re=3.125et= 0.6

Uma reducdo no nimero de Reynolds do escoamento estudado pode ser
conseguida de duas formas: diminuindo a distancia entre as placas e/ou aumentando-se
a viscosidade cinematica do fluido. Aqui, foi escolhido aumentar a viscosidade
cinematica em dez vezes em relagdo & primeira simulacéo, ou seja, v = 1 x 10®° mz/s.
Com esta configuracdo, a velocidade maxima do escoamento é de 0.0625 m/s, de acordo
com a Equacéo (5.2).

Os fatores de conversdo C, = 10° m e Cp, = 10° kg/m? ndo sdo alterados pela
viscosidade. Recalculando os demais parametros numeéricos, temos:

Cp?ly 1 .

I Y A - 5.26
e=— 3(r 2) 3.333 x 1077 s (5.26)

C
C,=—==30m/s (5.27)

Ct

C

C, === =9 x 107 m/s? (5.28)

t
ENtAo, fi,,4, = 0.0020833 e § = 1.11 x 10”". Verificando o niimero de Reynolds:
(@D 5 UmaxD

1
_ _2 _
Re = =1 1" 3.125 (5.29)
372

Foram executados 100000 passos de tempo nesta simulacdo. Repetindo a andlise
feita na simulacdo |, as Figuras 5.6 e 5.7 demonstram a evolucdo temporal e espacial do
perfil de velocidades, respectivamente. Pelas Equacdes (5.22) e (5.24), seria esperado
um comprimento de entrada entre 10 e 20 unidades de lattice, mas, de acordo com a
Figura 5.6, o desenvolvimento completo do perfil foi alcangado em torno de ¥ = 100.
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Figura 5.6 — Desenvolvimento do perfil de velocidades no tempot=0.03 s
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PERRY (2008) descreve uma correlagdo mais adequada para a determinacdo do
comprimento de entrada para nimeros de Reynolds muito pequenos. A seguinte
equacéo é fornecida:

L
Ee = 0.37 exp(—0.148 Re) + 0.055 Re + 0.26 (5.30)

Aplicando (5.30), verifica-se que o comprimento de entrada tedrico é ¥ = 67,
aproximadamente. Esta estimativa é mais proxima ao resultado observado na simulacao.
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Figura 5.7 — Evolugéo temporal do perfil de velocidades em x =3 mm

Comparando o perfil de velocidades estacionario ao obtido pela equacéo tedrica
(Figura 5.8), observa-se que as duas curvas sdo muito parecidas.
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Figura 5.8 — Comparacdo entre a simulacdo Il e a equagéo tedrica
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Uma avaliacdo pelo erro quadratico medio ndo é adequada, pois as velocidades
sd0 da ordem de 10 e as diferencas entre as velocidades simulada e tedrica séo da
ordem de 10™. Aplicar o erro quadratico médio a n(imeros tdo pequenos subestimaria o
erro. Usando o erro absoluto, verifica-se que a méxima diferenca entre velocidade
simulada e velocidade tedrica é de -6.8 x 10° e ocorre no centro do canal, o que
corresponde a um erro relativo de -3.3%.

V.1.4. Simulago I11: Re =312.5 e 1=0.55

Como o numero de Reynolds desta simulacdo € igual ao da simulacéo I, 0s
parametros fisicos das duas devem ser idénticos. A Unica alteracdo serd no tempo de
relaxagdo, que sera diminuido de 0.6 para 0.55. Os novos fatores de conversdo de
tempo, velocidade e aceleracdo e o numero de Reynolds séo:

Cp?l/ 1 .
= —_— —_—) = - 531
Co=— 3(1' 2) 1.666 x 1076 s (5.31)
C
C,=—==6m/s (5.32)
Ct
Cp 6 2
Cg = ? =3.6 x10 m/s (533)
1. =
(ﬁ)D 7umaxD
Re=——=1 = 3125 (5.34)
§(T _?)

A velocidade virtual maxima é fi,,,q, = 0.10417, com § = 2.77 x 10®. Observa-
se que o tempo de relaxacdo menor sem qualquer alteracdo na malha afasta as
velocidades virtuais do limite de compressibilidade (4, << 0.3); logo, espera-se que a
simulacdo I11 obtenha resultados melhores que a simulacéo I.

Na figura 5.9, é possivel verificar novamente que o escoamento é simulado até
atingir o estado estacionario.
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Figura 5.9 — Evolugéo temporal do perfil de velocidades em x = 11 mm
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A Figura 5.10 compara o resultado final da simulacdo com a solugdo do
problema pela Equagdo (5.1). O erro quadréatico médio foi de 1.07 x 10®, cerca de
0.0011%, com erros absolutos da ordem de 10° — 10°. Portanto, a simulagdo IlI
mostrou concordancia com a teoria.

0.12
0t T gy,

0.08 &

7/ Y 4 - LBM
7d \i Tedrico

Velocidade
o
o
»

0.04 &

0.02+ / \

¥ L . 1 . . I L .
0t
10 20 30 40 50 60 70 80 80 100
Posicéo

Figura 5.10 — Comparacao entre a simulacdo Il e a equacéo tedrica

V.1.5. Simulagdo IV: Re=3.125 e T = 0.55

Partindo-se dos mesmos parametros fisicos da simulacédo 11, com t = 0.55, temos
0s seguintes fatores de conversdo:

Cp21 1
C, = L—(r - —> =1.666 X 1077 s (5.35)
v 3 2
C
C, = C—’z = 60m/s (5.36)
Cp
Cg = F =3.6X 108 7’n/S2 (537)

t
Verificando o nimero de Reynolds:
amaxD

1
_ _2 _
Re = =11 3.125 (5.38)
372

Ao rodar a simulagdo, entretanto, observou-se um comportamento oscilatorio e
divergente da solucdo, com a velocidade atingindo um valor infinito em menos de 1000
passos de tempo (Figura 5.11).

Como discutido anteriormente, 0 método Lattice Boltzmann pode apresentar este
tipo de problema quando o tempo de relaxacéo tende a 0.5. Na pratica, a simulacdo ja
pode apresentar falha para valores de T um pouco maiores que este limite.
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Passo: 550
Uelocidade maxima: . T5364830E-03

Passo: 575
Uelocidade maxima: .T3423368E-03

Passo: 600
Uelocidade maxima: 1.58751197E-02

Passo: 625
Uelocidade maxima: 2.83522271E-02

Passo: 650
Uelocidade maxima: 5.02527803E-02

Passo: 675
Uelocidade maxima: 9.42328870E-02

Passo: 700
Uelocidade maxima: 2.9332113

Passo: 725
Uelocidade maxima: 270.49625

Passo: 750
Uelocidade maxima: 230.15669

Passo: TS
Uelocidade maxima: 390.01794

Passo: 800
Uelocidade maxima: 24242.918

Passo: 825
Uelocidade maxima: 19.593233

Passo: 850
Uelocidade maxima: 8.3390834

Passo: 8715
Uelocidade maxima: +Infinity

Figura 5.11 — Tela de saida do programa com divergéncia humérica

Com as quatro simulagbes do escoamento entre placas planas paralelas
realizadas, observou-se o efeito do nimero de Reynolds e do tempo de relaxacao sobre
a qualidade e a estabilidade da solugcdo numérica do problema pelo método Lattice
Boltzmann.

Comparando-se as simulaces | e Il, notou-se que o método apresenta melhores
resultados para numeros de Reynolds mais baixos. Entretanto, o erro observado na
Figura 5.4 ndo é suficiente para inviabilizar o método para nimero de Reynolds
moderados, em torno de 300. Naturalmente, quanto mais 0 escoamento se aproximar do
regime turbulento, mais sofisticado deve ser o modelo utilizado no LBM. Os modelos
utilizados neste trabalho sdo simples, mais adequados para escoamentos em regime
laminar.

A simulagdo Il apresentou os melhores resultados entre as quatro executadas,
com grande concordancia entre a solu¢cdo numérica e o perfil tedrico. Os resultados
mostraram que o método Lattice Boltzmann € muito sensivel ao tempo de relaxacéo,
como é possivel observar comparando-se as Figuras 5.4 e 5.10.

Ja a simulacdo IV teve o pior desempenho, colapsando em poucos passos de
tempo. Os efeitos combinados das velocidades baixas — que podem causar grandes erros
de arredondamento — com o tempo de relaxacdo se aproximando do limite de
estabilidade podem ser os responsaveis pelo fracasso desta simulacdo, mostrando que a
escolha dos parametros virtuais deve ser cuidadosa.

Por fim, dois topicos merecem ser discutidos: a influéncia da inicializacdo e o
efeito da regido de entrada. Em todas as simulagdes a velocidade inicial foi estabelecida
como, aproximadamente, 70% da velocidade méxima prevista na Equacdo (5.2). O
perfil de entrada foi definido como uniforme, também com o valor de 70% da
velocidade méxima.

Entretanto, a solucdo apresenta comportamentos inesperados conforme sao
realizadas mudancas nas condigdes iniciais de velocidade. Em geral, a solucao tende a
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um perfil de velocidades distante do previsto na Equacdo (5.1) e permanece
praticamente sem mudancgas por um numero consideravel de passos de tempo, até que
volta a crescer em direcdo ao perfil final. De fato, € comum encontrar na literatura (MEI
et al., 2006) discussOes sobre a importancia de uma inicializagéo adequada para o LBM.

O segundo tdpico é sobre a aplicabilidade da Equacdo (5.1) ao escoamento
estudado nesta secdo. Segundo BIRD (2004), a equacdo tedrica é vélida para
escoamentos que ndo apresentam efeitos de entrada, de saida e de borda. E necessario
utilizar fatores de correcéo para o perfil tedrico quando regides de entrada estdo inclusas
no escoamento de interesse. Portanto, os perfis tedricos utilizados ao longo da se¢do nao
devem ser vistos como absolutos, mas apenas como referéncia para avaliar se a
simulacdo gera resultados dentro do esperado.

V.2. Escoamento Cruzado

Na Sec¢do V.1 demonstrou-se que o método Lattice Boltzmann é aplicavel a um
escoamento unidimensional cuja solucéo analitica é simples. De um modo geral, porém,
a velocidade do fluido é funcdo da posicdo e do tempo, ou seja, u = u(x,y,z,t).
Certos escoamentos sdo complexos a ponto de dificultar ou impossibilitar a obtencéo de
uma representacdo analitica para o perfil de velocidades.

O escoamento ao redor de um cilindro € um destes casos. O fluido precisa se
deslocar em pelo menos duas diregdes para contornar o cilindro. Além disso, o
escoamento pode ndo atingir um estado estacionario final apdés um longo tempo,
dependendo do numero de Reynolds (BIRD, 2004). A Figura 5.12 mostra como este
namero adimensional influencia nas linhas de corrente do fluido para nimeros de
Reynolds com ordens de grandeza (a) 10%, (b) 10 e (c) 102

Ponto de estagnagio Ponto de separagho Ponto de separagiio

Esteira da
\_ﬁ) r vdrtices de
) von Kdarmin

Ponto de estagnagdo Ponto de separagio Ponto de separagio Ponto de separagao

(a) (b) (c)

Figura 5.12 — Perfis de escoamento para niimero de Reynolds de ordem (a) 107, (b) 10 e
(c) 102 (adaptado de BIRD, 2004)

O objetivo desta secdo € reproduzir numericamente o efeito do numero de
Reynolds sobre o escoamento de agua ao redor de um cilindro, avaliando-se a
capacidade do LBM em simular fendmenos fisicamente complexos como a esteira de
vortices de von Karman (Figura 5.12c).

V.2.1. Simulagédo I: Re = 3.125

O primeiro caso avaliado para o escoamento ao redor de um cilindro foi uma
repeticdo da simulacdo Il da Secdo V.1 com uma modificacdo na geometria para incluir
a regido sélida do obstaculo cilindrico.

Todos os parametros daquela simulacdo foram mantidos a excecdo do
comprimento das placas. A aplicacdo das condigdes de contorno de saida no canal com
o comprimento original L = 300 mostrou algumas instabilidades na determinacio do
campo de velocidades, apresentando um comportamento levemente oscilatorio. Para
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evitar problemas numeéricos, a simulacdo foi realizada com um comprimento
suficientemente longo para que o escoamento seja completamente desenvolvido antes
de chegar ao final do dominio, permitindo a aplicacdo de uma interpolacdo simples
como condic¢do de contorno de saida (condi¢do de “canal infinito”). Sendo assim, foi
escolhido um valor L = 1200, que acabou confirmando-se um comprimento satisfatorio
para a simulagdo. O cilindro foi centrado na posi¢do ¥ = 100 com didmetro d = 30. O

eixo X é coincidente com o eixo axial do canal.
O perfil de velocidades na direcdo horizontal ap6s 25000 passos de tempo esta

representado na Figura 5.13. A escala de cores refere-se ao campo de velocidades na
direcdo do eixo do canal (direcdo x). O cilindro pode ser identificado nesta figura como
uma regido circular azul escuro, isto é, com velocidade nula. Foi obtido um resultado

parecido com o exposto na Figura 5.12a.

2 25 3 3.5

0 0.5 1 15
T T T
x10°

Figura 5.13 — Velocidade axial para Re = 3.125 em regime estacionario

Analisando o resultado em X = 100 observa-se o perfil de velocidades da Figura
5.14. E interessante notar que o perfil ndo é parab6lico, pois a velocidade méaxima
encontra-se deslocada na dire¢do do cilindro central. As linhas pontilhadas marcam o
centro da distancia entre as placas paralelas e o cilindro, evidenciando o deslocamento
da velocidade méxima. Um caso diferente e bastante conhecido é o do escoamento de
um fluido em uma regido anular, que também obriga o fluido a escoar na regido entre as
paredes interna e externa. Este caso também apresenta um deslocamento do méaximo da
velocidade, de acordo com a Figura 5.15 (BIRD, 2004). Portanto, fica evidente que este

efeito € devido a presenca de um obstaculo central.
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Figura 5.14 — Perfil de velocidades em £ = 100
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Figura 5.15 — Perfil de velocidades de um escoamento anular (adaptado de BIRD, 2004)

Na Figura 5.16 fica evidente que ndo hd uma zona de recirculacdo apds o fluido
contornar o cilindro, pois os perfis de velocidade evoluem sem as perturbagdes
caracteristicas dos vortices, nunca invertendo o sentido do escoamento.

x=116
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0.5

1 1 1 1 1 1
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Figura 5.16 — Evolucdo espacial do perfil de velocidades da dgua
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V.2.2. Simulagéo Il: Re = 312.5

Uma simulagéo para numeros de Reynolds mais altos foi executada repetindo-se
a simulagéo 11l da Secdo V.1 com a devida modificacdo na geometria para incluir o
cilindro. Neste caso, o numero de Reynolds do escoamento é 312.5, com o cilindro
centrado em ¥ = 100 e o comprimento das placas equivalente a 4000 unidades de
lattice. Assim como na simulacdo anterior, o tamanho do canal foi aumentado para
evitar instabilidades numéricas. Todos os demais parametros foram mantidos iguais ao

referido estudo do escoamento entre placas planas paralelas.

W

-0.06 -0.04 -0.02 0 002 004 006 008 0.1 012 014
T T T T
. ..

Figura 5.17 — Velocidade para Re = 312.5 apds 14000 passos de tempo
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A simulacdo mostra um perfil de escoamento quase estacionario até cerca de
14000 passos de tempo simulados (Figura 5.17). Assim como no caso anterior, a escala
é referente ao campo de velocidades na direcdo x. Observou-se uma regido com
velocidades negativas na parte posterior ao cilindro, caracterizando uma regido com
descolamento do escoamento. Um grafico de velocidade foi tragado para verificar a
inversdo do sentido de escoamento em X = 120 (Figura 5.18). A linha cheia representa o

perfil de velocidades e a linha pontilhada indica velocidade nula como referéncia.
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Figura 5.18 — Perfil de velocidades em X = 120 e 14000 passos de tempo
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Nos passos de tempo seguintes, foi observada uma evolugdo lenta e bem
detalhada de instabilidades na regido posterior ao cilindro. Estas perturbagfes evoluiram
até um estado transiente periddico correspondente as esteiras de vortices de von
Karman, de acordo com o esquema da Figura 5.12c. A Figura 5.19 mostra 0os mapas de
velocidade do fendémeno simulado.

— D ¢ = 15000

= B t = 17000

E— | t=19000
f——-
) —— e e - _

— —— -
N (= 23000
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Figura 5.19 — Evolucdo das esteiras de von Karman
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O objetivo desta se¢do foi demonstrar que o metodo Lattice Boltzmann é capaz
de capturar a fluidodinamica complexa de um escoamento cruzado ao redor de um
cilindro para diferentes numeros de Reynolds. O LBM permite simular interacfes ainda
mais complicadas, que exigiriam técnicas numéricas avancadas nos métodos
tradicionais. Esta capacidade pode ser verificada na se¢do V.4, que trata da aglutinacéo
de gotas de liquido imersas em outro liquido imiscivel. Esta simulacdo é
particularmente desafiadora nos métodos tradicionais de CFD.

V/.3. Coalescéncia de Gotas

Nesta secdo foram simuladas duas gotas de um liquido imersas em outro liquido
para diferentes razbes de viscosidade e forcas de interacdo. O objetivo destes
experimentos foi testar as limitacdes do método Lattice Boltzmann para problemas
multifasicos multicomponentes.

Até a Secdo V.3 o modelo utilizado para as simulacBes era monofasico e
monocomponente. Uma das vantagens do programa Fortran escrito para obter os
resultados numéricos é a facil adaptacdo do cddigo para problemas com mais fases e/ou
componentes. O modelo multifdsico multicomponente de Shan e Chen encontra-se
descrito com mais detalhes na Secdo 1V.2 enquanto o codigo Fortran pode ser visto no
Apéndice A.

Para se avaliar a influéncia das viscosidades e do parametro de interacéo (G), as
densidades dos dois liquidos foram mantidas iguais a 1. Tendo em vista que o objetivo
principal é simular escoamentos de emulsdes agua-6leo, as densidades dos liquidos ndo
sdo tdo diferentes entre si quanto suas viscosidades, que podem ter uma diferenca de
algumas ordens de grandeza. Todas as simulacfes a seguir foram executadas por 20000
passos de tempo em um dominio 301 x 301. O resultado esperado é a coalescéncia das
duas gotas de raio R = 20 unidades de rede (lattice) para formar uma Unica gota de

raio Rv2. A razio de viscosidades sera definida por ) tal que:

_H

- (5.39)

sendo o fluido 1 mais viscoso que o fluido 2. Como as simulagdes serdo executadas com
densidades iguais para os dois fluidos, entdo:

V1

=3 (5.40)

n

sendo v a viscosidade cinematica do fluido.
V.3.1. Simulagéo I: n=2
Foram simulados seis casos com razdo de viscosidades n = 2. Combinando a

definicdo do tempo de relaxacdo na Equacdo (5.11) com a Equacéo (5.40), é possivel
deduzir que:

1
n = @ =2 (5.41)
2
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Foram definidos dois conjuntos de simulagdes: um com 7; = 0.7 e 7, = 0.6,
seguido de outro com 7, = 1.5 e 7, = 1.0. Os principais resultados destas simulagdes
foram resumidos nas Tabelas 5.2 e 5.3, respectivamente. As melhores simulacfes da
evolugdo da gota para cada conjunto de experimentos podem ser encontradas nas
Figuras 5.20 e 5.21 para 50, 250, 500, 750, 1000, 1500, 2000 e 4000 passos de tempo
em uma sequéncia da esquerda para a direita.

Figura 5.20 — Evolucéo da coalescénciacom t; =0.7,7, =0.6 e G = 0.8

Em todas as simulagdes houve uma grande oscilacdo nas densidades durante os
primeiros passos de tempo. Como discutido na Secdo V.1, a inicializagdo do sistema é
uma etapa importante para a estabilidade do método. Em todas as simulacgdes realizadas,
os fluidos foram definidos com densidades unitarias nas regides que ocupam
inicialmente e densidades nulas nas regibes ocupadas pelo outro fluido. Uma
distribuicdo continua de densidades, principalmente préximo as interfaces, deve
diminuir consideravelmente as instabilidades iniciais.

Figura 5.21 — Evolucéao da coalescénciacomt; =1.5,7, =1.0e G = 1.7

Foi observado que o ajuste do pardmetro G € crucial para manter os fluidos
imisciveis entre si. Quanto maior o valor de G, maior a tendéncia dos fluidos em se
manter em fases separadas. Por outro lado, quanto menor o valor de G, menor é a
resisténcia a difusdo da gota. Além disso, verificou-se também que um mesmo valor de
G pode ser alto para um conjunto de tempos de relaxacdo e baixo para outro conjunto. A
Figura 5.22 mostra o resultado final da coalescéncia para (a) 7, =0.7,7, =0.6e G =0.8
e(b)r; =151, =1.0e G =1.7. No caso (a), a escolha de G = 0.8 foi suficiente para
manter as fases separadas e com baixa difusdo. Ja no caso (b) este parametro foi mais
que dobrado e, mesmo assim, ndo reproduziu uma resisténcia a mistura das fases.
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Figura 5.22 — Perfil da gota apds 20000 passos de tempo
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Verificou-se também que ndo é possivel aumentar G indiscriminadamente, pois a
simulacdo falha a partir de determinados valores, dependendo dos tempos de relaxacéo.
Tal instabilidade numérica pode ser observada até mesmo nas simulacdes que se
mantém durante os 20000 passos de tempo através do surgimento de densidades
negativas em torno da interface.

Tabela 5.2 — Resultados das simulagbes com 7; =0.7, 7, =0.6en =2

G Efeitos positivos Efeitos negativos
1) A densidade oscila bastante nos
1) A interface se comporta como uma primeiros passos de tempo
membrana elastica 2) Ocorre uma difusdo consideravel,
0.7 . ~ . . ]
2) A simulacdo se mantém estavel até com pmax finat = 0.87
20000 passos de tempo 3) Ocorrem densidades negativas a
partir da interface (ordem < 10°)
1) A interface se comporta como uma
membrana elastica 1) A densidade oscila bastante nos
0.8 2) Ocorre uma difusdo razoavelmente primeiros passos de tempo
" baixa, com pmax final = 0.93 2) Ocorrem densidades negativas a
3) A simulacdo se mantém estavel até partir da interface (= -0.015)
20000 passos de tempo
: 1) A densidade oscila bastante nos
1) A interface se comporta como uma ~’. .
membrana eléstica PIMEIros passos de_ tempo i
T . 2) Ocorrem densidades negativas a
0.9 2) Ocorre uma difusdo baixa, com . . N
~ X partir da interface (= -0.03)
Pmaxfinal ~ 0.98 até o momento que a 3) A simulacio colapsa ap6s 8675
simulacdo falha
passos de tempo
Tabela 5.3 — Resultados das simula¢gbes com7; =15, 7,=1.0en =2
G Efeitos positivos Efeitos negativos
1) A interface ndo oferece grande
resisténcia a difusdo, com pmaxfinal =
0.60
2) A densidade oscila bastante nos
1.6 1) A simulacdo se mantém estavel até primeiros passos de tempo
20000 passos de tempo 3) Ocorre uma dispersdo da agua pelo
dominio
4) Ocorrem densidades negativas a
partir da interface (= -0.001)
1) A interface ndo oferece grande
resisténcia a difusdo, com pmaxfinal =
0.66
2) A densidade oscila bastante nos
1.7 1) A simulagdo se mantem estavel até primeiros passos de tempo
20000 passos de tempo 3) Ocorre uma dispersdo da agua pelo
dominio
4) Ocorrem densidades negativas a
partir da interface (= -0.001)
1.8 - 1) A simulacao colapsa logo no inicio
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Estes experimentos permitiram verificar que a escolha dos tempos de relaxacéo
oferece uma restricdo a escolha do pardmetro G. No primeiro conjunto de experimentos,
com 1, =0.7 e 7, = 0.6, foi possivel chegar proximo de uma situacdo de imiscibilidade,
com uma baixa diminui¢do na densidade do fluido 2. O mesmo néo foi observado no
segundo conjunto de experimentos, com 7; = 1.5 e t, = 1.0. Todos os valores de G
viaveis foram insuficientes para manter uma resisténcia a difusdo do fluido 2 no fluido
1, com um perfil de dispersao caracteristico de fluidos misciveis entre si.

Portanto, uma conclusdo importante obtida destes experimentos foi que a
atribuicdo de menores valores para os tempos de relaxacédo dos fluidos, respeitando-se a
razdo de viscosidades, permite simula¢cdes mais préximas do esperado para um sistema
composto por fluidos imisciveis como agua e 6leo. Esta informacdo foi utilizada em
todas as simulagdes da Secéo V.4.

Outros aspectos também foram analisados no problema. O somatério das
densidades locais do sistema foi calculado para diversos passos de tempo e comparado
entre si, mantendo-se constante em 2.514 x 10 ao longo de toda a simulacéo,
comprovando gue a massa se conserva.
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Figura 5.23 — Distribuicéo final de densidades parat, =0.7, 7, =0.6 e G =0.8
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O tamanho final da gota também foi verificado, pois o resultado esperado seria
uma gota com raio entre 28 e 29 u.l., ou unidades de lattice. Parat; = 0.7, 7, = 0.6 e G
= 0.8, calculando-se o raio a partir dos pontos mais proximos da metade da interface de
acordo com a Figura 5.23, foi verificado que a gota tem um didmetro de 180 — 122 = 58
unidades de lattice, aproximadamente, o que equivale a um raio de 29 u.l.

Janocasoemque t; =1.5, 7, =1.0e G = 1.7, a gota sofreu uma disperséao pelo
dominio, como pode ser visto na Figura 5.24. Caso a simulacdo fosse executada por
mais tempo, a distribuicdo de densidades certamente chegaria a um perfil gaussiano
centrado em 150.

V.3.2. Simulagao II: n =10

Na secdo anterior, foi verificado que a escolha de menores tempos de relaxacéao
permite a escolha de parametros de interacdo (G) que mais se aproximem de uma
situacdo de imiscibilidade. Nesta secdo, foi verificada a influéncia da razdo de
viscosidades (n).

A escolha dos valores de t deve satisfazer a seguinte razao:

D)

Respeitando-se a necessidade de valores de t maiores que 0,5 para assegurar
estabilidade numérica, como discutido na Secdo V.1, foram escolhidos 7, = 0.55 e,
consequentemente, 7; = 1.0. Os demais parametros para simulacdo foram mantidos
iguais ao caso anterior, com n = 2. Os principais resultados observados estdo na Tabela
5.4 a seguir.

n= =10 (5.42)

Tabela 5.4 — Resultados das simula¢des com 7, =1.0, 7, =0.55en = 10

G Efeitos positivos Efeitos negativos
1) A densidade oscila bastante nos
1) A interface se comporta como uma primeiros passos de tempo
10 membrana elastica 2) Ocorre uma difusdo alta, com
 2) A simulagdo se mantém estavel até pmaxfinal = 0.74
20000 passos de tempo 3) Ocorrem densidades negativas a
partir da interface (= -0.02)
1) A densidade oscila bastante nos
1) A interface se comporta como uma primeiros passos de tempo
11 membrana elastica 2) Ocorre uma difusdo alta, com
™ 2) A simulagdo se mantém estavel até pmaxfina ~ 0.80
20000 passos de tempo 3) Ocorrem densidades negativas a
partir da interface (= -0.035)
1) A densidade oscila bastante nos
1) A interface se comporta como uma primeiros passos de tempo
13 membrana elastica 2) Ocorre uma difusdo consideravel,

2) A simulacdo se mantém estavel até
20000 passos de tempo

COM Pax final = 0.88
3) Ocorrem densidades negativas a
partir da interface (= -0.07)
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Assim como no caso anterior, 0o balango de massa foi observado através do
somatdrio constante das densidades locais do fluido 2, igual a 2.514 x 103 ao longo de
toda a simulacéo.

Para valores de G maiores que 1.3, foi observado um comportamento anormal do
fluido 2. Para G = 1.5, por exemplo, a quantidade de fluido 2 que se difunde
inicialmente através da interface sofre uma repulsédo do fluido 1 suficientemente forte
para aglomerar esta massa em goticulas menores (Figura 5.25). Esse resultado ndo era
esperado e foi atribuido & incapacidade do método de Shan e Chen em manter uma
interface ndo-difusiva.

Figura 5.25 — Distribuicédo final de densidades para G = 1.5

A partir dos experimentos de coalescéncia, foi definido que as simulagcbes de
escoamento de emulsfes na secdo seguinte seriam executadas com razdo de
viscosidades igual a 2, pois foi a que apresentou os melhores resultados quanto a
imiscibilidade das fases.

V.4. Escoamento de Emulsoes

O escoamento bifasico 6leo-agua é um problema de grande interesse da industria
do petréleo. A modelagem computacional do comportamento de emulsdes escoando por
tubulagbes e equipamentos pode ser uma ferramenta muito interessante para a
otimizacdo de projetos e operagdes do setor.

Entretanto, simulacdes em CFD deste tipo de problema ndo sdo triviais de se
executar usando métodos tradicionais. A quebra e a coalescéncia de gotas sdo dificeis de
modelar e o equacionamento do fendmeno exige metodos avangados como balancos
populacionais. Assim, 0 método Lattice Boltzmann surge como uma possivel alternativa
para este tipo de simulacéo.

V.4.1. Simulagdo I: Emulsio de Agua em Oleo com ¢, = 0.2
A primeira simulacdo de escoamento realizada foi de uma emulsdo com

concentragcdo volumétrica (c,) de 20% de &gua em um canal horizontal. Os parametros
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de simulagdo escolhidos foram: 44,4 = 0.6, Tg,eo = 0.7, 1, =101 € g = -1.111 X 10™.
Foi acrescentada ainda uma queda de pressdo na dire¢do horizontal tal que a forgca por
unidade de massa nesta direcao seja dez vezes a aceleracdo da gravidade. As densidades
virtuais foram p;g4,,, = 1 € psie, = 0.8. Com este conjunto de parametros o nimero de
Reynolds da agua fica igual a 3.125, exatamente como na simulagéo V.1.3, que levou os
mesmos parametros para um escoamento de &gua pura. Desta forma a simula¢do ndo
apresentou nenhum problema de estabilidade relacionado a escolha destes parametros.

Em termos de parametros reais, o escoamento foi simulado em um canal de 1
mm de diametro. Foram assumidas densidades de 1000 kg/m3 para a 4gua e 800 kg/m3.
A égua tem viscosidade cinematica 1 x 10°® m#s com uma razéo de viscosidade entre
6leo e &gua n = 2. Por simplificacdo, assumiu-se que a aceleragdo da gravidade é de 10
m/s2.

A escolha dos tempos de relaxacdo e da razdo de viscosidades cinematicas teve
como base o estudo da coalescéncia de gotas da Secdo V.3. Foi demonstrado que o
método apresenta instabilidades para grandes diferencas de viscosidade, o que ¢ um
fator limitante para a aplicacdo deste modelo em problemas reais, visto que o 6leo tem
uma viscosidade consideravelmente maior que a da agua.

O parametro G foi testado até que a densidade maxima da &gua pudesse se
manter em torno de 1 apds o regime transiente inicial. O valor de G que apresentou 0
melhor resultado foi de 1.05. Valores maiores que este causaram problemas numéricos
com densidades tendendo a infinito.

O canal foi definido como oil wet, ou seja, o 6leo tem maior preferéncia por
molhar as placas planas do que a &gua. O comprimento foi escolhido de acordo com a
condigdo de “canal infinito” para evitar problemas numéricos. Esta simula¢do foi
executada com n, = 3000, o que se mostrou exagerado. As simulac¢des seguintes foram
rodadas com malhas um pouco menores na direcdo horizontal.

O resultado da simulagéo pode ser visto na Figura 5.26 a seguir. A evolucdo do
escoamento deve ser lida de cima para baixo e da esquerda para a direita. Os passos de
tempo representados sdo os seguintes: 25, 250, 500, 1000, 2000, 4000, 7000, 10000,
15000, 20000, 30000 e 40000.

0 0.2 0.4 0.6 0.8 1

B i ~ .
Figura 5.26 — Escoamento de emulsdo com 20% de dgua em volume

Diversos padrdes de escoamento bifasico liquido-liquido sdo apresentados por
BRAUNER (2002) na Figura 5.27. Comparando com a Figura 5.26, 0 escoamento
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simulado apresenta um padrdo de gotas esféricas ou alongadas da fase dispersa na fase
continua, de acordo com os itens (q) e (r) da Figura 5.27.

O tempo de computacdo para esta simulacdo foi de 14 horas, aproximadamente.
O dominio foi dividido em 3001 x 101 = 303101 pontos na malha. Como as
distribuicbes de probabilidade ainda tém uma terceira dimensdo para alocar as 9
direcOes discretas de velocidade, cada distribuigéo foi representada por uma matriz com
303101 x 9 = 2727909 elementos. Trata-se, portanto, de uma simulacdo de alto custo
computacional para uma maquina de uso doméstico, com duas matrizes tridimensionais
de 2,7 milhdes de elementos sendo percorridas varias vezes em um mesmo passo de
tempo ao longo de 40000 passos ao todo. O tempo de 14 horas de simulagdo foi
bastante razoavel para tais exigéncias de computacéo.
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Figura 5.27 — Padrdes de escoamentos liquido-liquido (adaptado de BRAUNER, 2002)

A Figura 5.28 mostra uma analise da densidade da &gua em cinco pontos
diferentes. A densidade em todos os pontos esta proxima a densidade unitaria fornecida
nas definicbes do problema, implicando em um comportamento préximo da
imiscibilidade dos fluidos.

E interessante observar que a densidade apresenta uma reducdo gradativa da
entrada (esquerda) para a saida (direita). No método Lattice Boltzmann a densidade esta
diretamente relacionada a pressdo, como discutido na Secéo 111.3. Portanto, como a
pressdo é uma forca motriz para um escoamento, é esperado um pequeno gradiente de
densidade intrinseco ao metodo.
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Figura 5.28 — Densidade da agua ao longo do canal para emulsédo com ¢, = 20%

Tracando um grafico de densidade da &gua na posicdo X = 775, que passa
préximo ao centro de uma gota com formato circular (Figura 5.29), foi observado que
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esta gota tem um didmetro de 42 unidades de lattice, o equivalente a 420 um. Repetindo
esse procedimento para mais trés pontos espalhados ao longo do canal, € possivel
estimar um didmetro médio de 340 um para as gotas desta emulsdo. Este diametro
aparentemente alto é coerente com a fragdo volumétrica de alimentacdo, pois esta
quantidade consideravel de agua se aglomera em gotas maiores pelo efeito de repulséo
com o Gleo.

Também ¢ possivel verificar a presenca de algumas densidades negativas
proximas a interface &gua/6leo. Devido a natureza do método Lattice Boltzmann
baseada em colisdes e propagacdes, as densidades negativas geradas nas interfaces das
gotas acabam por se alastrar por todo o dominio. Esse problema numérico é um fator
limitante grave para o modelo avaliado neste trabalho.
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Figura 5.29 — Diametro de uma gota de agua na emulsdo com c, = 20%

Para investigar o efeito da concentracdo volumétrica sobre o padrdo de
escoamento da emulsédo, duas simulagdes foram executadas para ¢, =0.1e ¢, =0.3.

V.4.2. Simulagéo I1: Emulsio de Agua em Oleo com ¢, = 0.1

A simulagéo Il foi uma repeticdo da simulacdo | com a variagdo da concentragédo
volumétrica de agua de 20% para 10%. O resultado pode ser visto na Figura 5.30. O
tempo de computacdo para esta simulagdo foi em torno de 15 horas.

O padrdo de escoamento observado nesta simulacdo foi o de emulsdo completa
da &gua no 6leo, com gotas de didmetro pequeno dispersas no 6leo. Os casos (i) e (j) da
Figura 5.27 sdo equivalentes ao perfil simulado neste caso.

Tanto na simulacdo | quanto na simulacéo Il foi possivel observar que as gotas
com maiores velocidades estdo concentradas no centro do canal, embora tenha ficado
mais evidente na simulacéo Il. Este resultado é coerente com a teoria dos escoamentos
entre placas como discutido na Secdo V.1. Neste caso ndo foi possivel tracar um perfil
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de velocidades tal como foi feito no estudo do escoamento entre placas pelo fato da
agua estar dispersa em goticulas, o que daria um grafico com muitas descontinuidades.

0 0.2 04 0.6 0.8 4l
[
Figura 5.30 — Escoamento de emulsao com 10% de 4gua em volume

Assim como na simulagdo anterior, a Figura 5.30 deve ser lida de cima para
baixo e da esquerda para a direita. Os passos de tempo representados nesta figura
também sdo de 25, 250, 500, 1000, 2000, 4000, 7000, 10000, 15000, 20000, 30000 e
40000, os mesmos que da Figura 5.26.

Uma caracteristica interessante da simulacdo realizada foi que as gotas de
maiores diametros mostraram uma tendéncia a se afastar do centro do canal, como pode
ser visto nos Gltimos quadros da Figura 5.30. Este efeito surge, possivelmente, do fato
do 6leo também ter maiores velocidades no centro do canal. A repulsdo neste caso faz
as gotas coalescerem afastando-se da regido central. Entretanto, como as placas planas
ainda sdo do tipo oil wet, as gotas maiores ficam numa regido intermediaria entre o
centro e as paredes do canal. Este tipo de informacdo pode ser de grande utilidade no
projeto de separadores.

Diversos valores para o parametro G foram testados para esta simulagédo. O valor
G = 1.15 foi o que apresentou os melhores resultados, sendo impossivel aumentar este
valor sem causar instabilidades a simulacdo. Analisando as densidades da &gua ao longo
do canal (Figura 5.31), foi observado que este valor de G é insuficiente para manter a
densidade da agua préxima de 1, ficando aproximadamente 10% abaixo do esperado.
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Figura 5.31 — Densidade da agua ao longo do canal para emulsdo com ¢, = 10%

O didmetro médio foi calculado a partir de graficos de densidade x posi¢do em
quatro pontos diferentes do canal ap6s 40000 passos de tempo, chegando-se a um valor
de 150 um, cerca de 55% menor que o didmetro médio das gotas da emulsdo com fragdo
volumeétrica de alimentagdo ¢, = 0.2. A Figura 5.32 mostra um dos gréaficos utilizados
no célculo do didmetro médio.
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As distribuicdes de diametros de gotas de emulsdes sdo muito variaveis de
acordo com o tipo de dleo e as condi¢fes hidrodindmicas do experimento. KHATIBI
(2003), por exemplo, desenvolve métodos experimentais de medicdo de tamanhos de
gotas em emulsbes de 10 a 20% de agua para determinados tipos de 6leo, cujas
distribuicbes ocupam um intervalo de 10 a 200 um. Os resultados destas simulagdes
estéo, portanto, dentro de uma faixa esperada de didmetros de gotas.
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Figura 5.32 — Diametros de trés gotas de 4gua na emulsdo com ¢, = 10%

V.4.3. Simulacéo I11: Emulsdo de Agua em Oleo com ¢, = 0.3

Outra simulacdo foi executada com variagdo na concentracdo volumétrica de
agua, aumentada para 0.3. A Figura 5.33 mostra a evolucdo do escoamento. Esta
simulacdo foi rodada com um comprimento ligeiramente menor (2800 unidades de
lattice) e por 30000 passos de tempo, reduzindo o tempo de computacgéo para 10 horas,
aproximadamente.
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Figura 5.33 — Escoamento de emulsdo com 30% de dgua em volume
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O valor G = 1.0 foi escolhido para esta simulagio como o de melhor
desempenho. Este valor foi menor que o G 6timo para a emulsdo com 20% de agua, que
por sua vez foi menor que o G 6timo da emulsdo com 10% de agua. Existe, portanto,
uma correlacdo inversa entre a concentracdo da fase dispersa e o parametro G, conforme
disposto na Figura 5.34.
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Figura 5.34 — Relacdo entre o valor 6timo de G e c,, para as simulacdes realizadas

O escoamento simulado apresentou novos fenémenos interfaciais interessantes.
O padrdo de escoamento foi um intermediario entre o de gotas alongadas e o central
anular, representados na Figura 5.27 pelas letras (q)/(r) e (K)/(l), respectivamente.

Duas configuracdes complexas de emulsdes foram observadas na imagem
referente ao passo de tempo 10000 (Figura 5.35). Uma parcela de 6leo ficou retida
dentro da dgua proximo a metade do dominio. Este tipo de emulsdo é chamado 6leo em
agua em 6leo ou O/A/O. Existem também emulsdes duplas do tipo A/O/A. Quanto
maior a fracdo volumétrica da agua, maior seré sua tendéncia a aprisionar gotas de 6leo.

Emulsao mstavel ‘l f Emulsio O/A/O

Figura 5.35 — Formagéo de emulsdes complexas

As emulsbes duplas podem ser bastante estaveis e se manter ao longo do
escoamento. Entretanto, outra formacgdo ainda mais complexa foi observada nesta
mesma figura. Um pouco depois da entrada do dominio é possivel observar uma
emuls&o tripla A/O/A/O. De acordo com a Figura 5.36, esta configuracdo mostrou-se
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instavel e ndo se manteve por muito tempo, com o 6leo rompendo a barreira de dgua

0.4 0.6 0.8 1
T T T
, |

Figura 5.36 — Emulséo tripla desfazendo-se com o tempo

Um fendmeno caracteristico de escoamentos de emulsfes com altas
concentragOes que ficou bem representado nesta simulagéo foi o da inversdo de fases.
Neste fendmeno, a fase dispersa pode se aglomerar em um ponto de modo a se tornar a
fase continua, enquanto a fase continua comeca a se comportar como fase dispersa.

Segundo MCCLAREY e MANSOORI (1978), as condi¢des de inversdo de fase
em sistemas bifasicos sdo fundamentais para projetos de contactores, trocadores de calor
e separadores, por exemplo. Diversos fatores podem influenciar neste fenémeno, tais
como: razao volumétrica entre as fases, diferencas de densidade e viscosidade, tenséo
interfacial, condicbes de escoamento e agitacdo. Existem muitos trabalhos disponiveis
na literatura quanto a inversdo de fases em tanques de mistura, mas estudos para
tubulages sdo escassos (DE ORTIZ, 2010).

O campo de densidades do passo de tempo £ = 20000 evidencia uma inversdo de
fases logo na regido de alimentacdo do canal (Figura 5.37). O dleo atravessa uma massa
de 4gua que se concentra na entrada na forma de gotas dispersas. Simultaneamente, a
agua escoa como fase dispersa da regido central em diante.

i— Inversdo de fases

Figura 5.37 — Inverséo de fases entre 0leo e agua na entrada do canal

Analisando a densidade da agua ao longo do escoamento apos 30000 passos de
tempo pela Figura 5.38, foi observado que a simulagéo 111 foi a que mais se aproximou
de uma densidade p = 1.
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Figura 5.38 — Densidade da agua ao longo do canal para emulsdo com ¢, = 30%
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E possivel concluir pela anélise das trés simulacfes executadas que o grau de
diluicdo da emulsdo também influencia na capacidade do modelo em manter os liquidos
com densidade constante, sendo as emulsfes mais diluidas as com maiores limitacdes
para manter as interfaces nao-difusivas.

Como o padrdo de escoamento observado foi mais proximo de uma emulsao
anular, ndo é adequado fazer medidas de diametro de gotas como nas simulagdes
anteriores.

V.5. Escoamentos com Dominio Movel

O método LBM também é capaz de abordar problemas com dominios mdveis.
Um caso cléssico na dindamica dos fluidos é o escoamento entre placas planas paralelas,
sendo uma delas movel. A transferéncia de momento ocorre da(s) placa(s) para o fluido
(condicdo de nédo deslizamento), difundindo-se por todo o fluido ao longo do tempo até
atingir um estado estacionario, caso exista. Este modelo simples pode simular, de
maneira aproximada, sistemas moveis como viscosimetros, esteiras ou mancais.

Nesta secdo serdo estudados dois casos: 0 escoamento entre placas paralelas com
uma delas estacionaria e a outra mdvel (unidimensional) e o escoamento de um fluido
confinado em uma cavidade (bidimensional). Na Secdo V.6, o tépico serd estendido
para as emulsdes, tema central do presente trabalho.

V.5.1. Escoamento Unidimensional com Placa Mével

De acordo com a literatura (FOX, 2012), o perfil de velocidades do fluido para o
escoamento laminar e completamente desenvolvido entre placas planas paralelas a uma
distancia a entre si e com uma delas movendo-se a uma velocidade u, sera:

U= (5.43)

onde a coordenada y é tal que y = 0 na placa estacionaria e y = a na placa mdével
(Figura 5.39).

Considere-se que o fluido que preenche o espaco entre as placas tenha
viscosidade cinematica igual a 0.0012 m2/s e que a placa superior do sistema move-se a
uma velocidade de 6 m/s, com o fluido inicialmente em repouso. A distancia entre as
placas é igual a 0.20 m. Em tal configuracdo, o sistema tem um numero de Reynolds
Re = 1000 de acordo com a Equacéo (5.4). Nao foram inclusas forgas gravitacionais,
de adsorcédo ou de qualquer outro tipo nesta simulacéo.

—p.uo
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X

Figura 5.39 — Perfil de velocidades no escoamento com placa moével (adaptado de FOX,
2012)

Transformando para coordenadas virtuais, marcadas com o simbolo usado nas
secOes anteriores (~), foi escolhida uma velocidade %, = 0.1 em uma malha com 300
pontos na direcdo vertical e 3 pontos na dire¢do horizontal, resultando em a = 300. O
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dominio é aberto a esquerda e a direita de acordo com a Figura 5.39, de modo que o
fluido que sai a direita retorna ao dominio pela esquerda. Isto permite que a malha seja
bastante reduzida na direcdo axial, visto que a Unica fonte de momento para o fluido é a
propria placa e a velocidade varia de acordo com a posigao y.

Para garantir a similaridade, o nimero de Reynolds virtual também deve ser
igual a 1000. Combinando as Equagdes (5.4) e (5.15), conclui-se que o tempo de
relaxagé@o do sistema deve ser, necessariamente, T = 0.59.

Neste problema a condigdo de contorno do sistema deve ser a de Dirichlet, com
a velocidade do fluido na placa superior sendo conhecida e igual a i, pela condi¢do de
ndo deslizamento.

O resultado da simulacédo apos atingir o estado estacionario € exibido na Figura
5.40. De acordo com a figura, é possivel observar uma grande concordancia entre o
resultado da simulacdo e a previsdo teodrica pela Equacdo (5.43). O erro quadratico
médio do resultado da simulagdo foi de 1.55 x 107 ou 0.000016%, comprovando que
a simulacdo foi bem ajustada.

—&— Tedrico
— LBM
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Figura 5.40 — Comparacéo entre os perfis simulado e tedrico do escoamento entre placas
moveis

Comparando a Figura 5.40 com todas as figuras da Secdo V.1, é possivel
observar que um escoamento ndo induzido por diferenciais de pressdo como o desta
secdo sao mais bem representados no método Lattice Boltzmann do que 0s escoamentos
cuja forga-motriz seja um gradiente de pressdo. Os resultados das se¢des seguintes dédo
maior clareza quanto a esta questao.

V/.5.2. Escoamento Bidimensional com Placa Mével

O segundo estudo de caso para os problemas de dominio mével é um benchmark
classico em CFD: o escoamento de um fluido confinado entre quatro placas com uma
delas movendo-se a uma velocidade constante u,. Este caso € uma modificacdo do
problema anterior, restringindo o fluido com duas placas verticais e forcando-o a
movimentar-se bidimensionalmente.

A grande peculiaridade do caso encontra-se no fato de que, para numeros de
Reynolds acima de 100, ocorre a formagdo de vortices nas extremidades do dominio.
GHIA et al. (1982) traz um estudo completo do caso, utilizando conceitos avancados da
dindmica dos fluidos tais como vorticidade e turbuléncia para uma descri¢cdo adequada

70



do caso, implementando uma solu¢do numérica com bons resultados. A Figura 5.41 traz
alguns resultados extraidos de GHIA et al. e que servirdo como referéncia para analisar
os resultados produzidos nesta simulacao.

Re =100 Re=400 T - e=100. Re =3200
Figura 5.41 — Linhas de escoamento do fluido em uma cavidade para diferentes
numeros de Reynolds (adaptado de GHIA et al., 1982)

Aqui, 0 mesmo codigo usado na Secdo V.3.1 foi utilizado para simular o
problema do escoamento em cavidade, sem qualquer tipo de modificacdo conceitual ou
numérica a exce¢do da adicdo de duas paredes sélidas a esquerda e a direita do dominio.
Uma vez mais o método Lattice Boltzmann mostra-se versatil e simples no tratamento
de problemas fisicamente mais complexos de acordo com os resultados a seguir.

Todos os parametros numéricos utilizados na simulacdo anterior foram mantidos
0S mesmos, resultando em um nimero de Reynolds Re = 1000 e uma malha 300 x 300.
De acordo com a Figura 5.41, nesta configuracdo o sistema deve apresentar duas zonas
de recirculagdo na parte inferior do dominio, sendo a da direita maior que a da esquerda.
A Figura 5.42 mostra a evolugdo das velocidades na dire¢do x (horizontal) ao longo do

tempo.
(d)
(e)

Figura 5.42 — Evolucdo da velomdade do fluido na dlregao X apos: (a) 1000, (b) 3000,
(c) 5000, (d) 10000, (e) 20000, (f) 30000, (g) 40000 e (h) 50000 passos de tempo

E possivel observar que a massa de fluido circulante comeca a se formar
préximo ao vértice superior direito do dominio e move-se lentamente em direcdo ao
centro do dominio. Nesta figura ndo é possivel ver as zonas de recirculacdo devido a
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escala de velocidade ser consideravelmente maior que a faixa de velocidades dos
vortices, onde o fluido move-se lentamente.

Uma forma mais adequada de explorar este escoamento é através de linhas de
corrente, usando a funcdo “streamslice” do MATLAB® (Figura 5.43). O perfil das
linhas de corrente é bastante similar ao apresentado por GHIA et al. para 0 mesmo
namero de Reynolds utilizado nesta simulagéo (Figura 5.41).
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Figura 5.43 — Linhas de corrente do escoamento em cavidade

MOHAMAD (2005) também aborda o problema do escoamento em cavidade
em sua literatura, executando uma simulacdo com o método Lattice Boltzmann e
comparando o perfil de velocidades no eixo vertical central do dominio com dados
obtidos pelo método dos Volumes Finitos (FVM). Adotando a mesma estratégia neste
trabalho, é possivel observar pela Figura 5.44 que a simulacdo realizada neste trabalho é
bastante similar a obtida por FVM (pontos marcados em vermelho no gréfico).
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Figura 5.44 — Perfil de velocidades do fluido no eixo vertical central do dominio
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O erro quadratico médio (Equacdo 5.43) desta simulacdo, tomando os resultados
da simulagdo por FVM como referéncia, é de 2.08 x 107° ou 0.00021%. Este resultado,
bem como o da se¢do anterior, comprova que o método Lattice Boltzmann responde
muito bem a problemas com dominios moveis, exigindo apenas pequenos ajustes para
representar a parte mével do dominio solido e as condi¢des de contorno de Dirichlet
para atribuir a velocidade do sélido ao fluido, respeitando a condi¢cdo de néo
deslizamento.

Além disso, também fica demonstrado que as simulacbes em LBM que néo
envolvam a imposigdo de grandes gradientes de pressdo tendem a obter resultados mais
confiaveis. Isto fica evidente ao se comparar os erros quadraticos medios desta secdo
com os obtidos na Secdo V.1. Esta caracteristica estd relacionada ao fato de que a
pressdo e a densidade do fluido na descricdo metodoldgica adotada neste trabalho estao
intrinsecamente ligadas. Outras metodologias mais modernas para 0 método Lattice
Boltzmann propdem resolver este problema e podem ser alvos de futuros trabalhos
subsequentes a este.

V.6. Escoamento de Emulsdes em um Viscosimetro Rotacional

Dando prosseguimento aos estudos de aplicacGes do método Lattice Boltzmann
a problemas com dominios moveis, foram estudados escoamentos de emuls@es de agua
em oOleo induzidas por paredes em movimento. O viscosimetro foi utilizado como uma
referéncia para este problema, visto que € comum haver escoamentos de sistemas
liguidos multifasicos neste tipo de equipamento. Composto por dois cilindros coaxiais
com o fluido ocupando a regido anular, admitindo-se que a distancia entre os cilindros
seja muito pequena, o sistema foi aproximado para um dominio quadrado e periddico,
com o fluido saindo a direita e retornando a esquerda do dominio (Figura 5.45).

my

_

v,

~—
Figura 5.45 — Aproximacao do dominio para um viscosimetro

As simulagOes desta secdo foram obtidas com base nos resultados da segéo
V.5.1. Além da composicdo do fluido, que passa a ter 4gua e 6leo, a Unica alteracéo
significativa se da na condigdo de contorno na parede movel. Enquanto na se¢do V.5.1
foi possivel aplicar a condicdo de Dirichlet, aqui a mesma condigdo apresentou
instabilidades numéricas que ndo puderam ser contornadas. De modo a vencer este
obstaculo, foi adotada uma estratégia onde uma forca de cisalhamento € aplicada pela
parede a primeira “camada” de fluido do sistema em contato com a parede. Esta forga
foi fornecida através de uma modificacdo no codigo, inserindo uma forca virtual na
etapa do calculo da velocidade de equilibrio das fases.
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Através da manipulacdo desta forca foi possivel estudar o efeito da velocidade
da parede sobre a estrutura da emuls&o, incluindo didmetro das gotas e disperséo, entre
outras propriedades.

V.6.1. Simulagdo I: Emulsio de Agua em Oleo com ¢, =0.2 e F =100 Fy

A primeira simulacdo de escoamento realizada foi de uma emulsdo com
concentracdo volumétrica (c,,) de 20% de agua. Os parametros de simulacéo escolhidos
foram: 75444 = 0.59, 740, = 0.72, n,, = 300 & g = 0. A gravidade foi inicializada como
nula para avaliar apenas os efeitos da parede sobre a coalescéncia e 0 escoamento das
gotas. As densidades virtuais foram psg,,q = 1 € pgeo = 0.8.

Diferentemente das simulacfes da Secdo V.4, nenhum gradiente de pressao foi
imposto. A forca de cisalhamento do escoamento foi uma forca virtual aplicada a parede
com uma intensidade de 100 vezes a forca gravitacional. Tal estratégia foi necessaria
para impor uma condi¢cdo de contorno na parede movel sem destruir a estabilidade
numérica do método. Outra estratégia numeérica utilizada foi uma diminuicdo do niumero
de células na direcdo horizontal para n,, = 100. Como o escoamento deste problema é
periddico, este parametro ndo exerce influéncia sobre a estabilidade do método,
aumentando a velocidade da computacdo dos resultados.

O parametro G, que dita a interacdo liquido-liquido no método LBM, foi
ajustado de acordo com os resultados definidos no estudo da coalescéncia de gotas da
Secdo V.3: menores valores de t alinhados com o maior valor possivel de G fornecem a
simulacdo com menor miscibilidade entre as fases e maior estabilidade numeérica.
Assim, testes levaram a um valor ¢ = 0.57. A Figura 5.46 traz a evolugdo do
escoamento e da coalescéncia das gotas com o tempo.

£
t= 50000 t=100000 t=200000 t=300000 t=400000 t=500000

Figura 5.46 — Evolucdo da densidade da emulséo 20% com F = 100 Fq com parede
movel na aresta superior
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Assim como nas demais simulacdes deste trabalho, a emulsdo foi inicializada
com uma distribuicdo aleatéria por todo o dominio, respeitando a concentracdo
volumétrica da agua fornecida ao programa — neste caso, 20%. A coalescéncia ocorre
naturalmente no sistema devido a cinética das particulas e suas forcas de atragdo e/ou
repulsdo simuladas pela técnica do método Lattice Boltzmann.

A parede em movimento, entretanto, € um agente externo a esse processo de
coalescéncia, transferindo momento para as particulas e facilitando suas colisdes. Isto
fica evidenciado na Figura 5.46, com as maiores gotas comegando a se formar na parte
superior do dominio, mais proxima a parede movel.

Avaliando a velocidade do fluido pela Figura 5.47, a velocidade virtual do fluido
na parede movel é de aproximadamente 0.006 unidades. E possivel observar ainda que
as gotas apresentam velocidades inesperadas em sua superficie, indicando um
escoamento ao redor das gotas. A escala de velocidades foi manipulada de tal forma que
deixe evidente a formacdo destas correntes ao redor das gotas, com velocidades de
magnitude superior a velocidade do escoamento propriamente dito.
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Figura 5.47 — Escoamento ap6s 550000 passos de tempo, evidenciando a existéncia de
velocidades na superficie das gotas de dgua

Tais velocidades sdo defeitos numéricos do método Lattice Boltzmann e sdo
comumente chamadas na literatura de velocidades espurias (“spurious velocities”).
WAGNER (2008) traz um material bastante completo em sua literatura sobre as origens
destas velocidades espurias. Existem diversos estudos sobre a dependéncia da
magnitude destas velocidades com a tensdo superficial, a viscosidade e o raio da gota,
além do método implementado para realizar as simulagdes. O autor demonstra que a
origem destas velocidades é puramente numeérica, surgindo das discretizagdes utilizadas
para as equacOes do movimento e das forgas-motrizes. Vale ressaltar que WAGNER
(2008) deriva todas as deducgdes em sua literatura a partir do método de energia livre,
formulacdo alternativa ao método de Zou e He que serve como base de todo o
desenvolvimento deste trabalho. Entretanto, as velocidades espurias sdo comuns a todos
0s métodos, variando apenas em magnitude, tendo a mesma origem em todos 0s casos.

Na Figura 5.46, é possivel identificar 32 gotas estaveis ap6s 400000 passos de
tempo e 29 gotas ap6s 500000 passos de tempo. Adiantando a simula¢do por mais
150000 passos, 0 sistema atinge um estado com 28 gotas estaveis (Figura 5.48).
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Portanto, admite-se que 0 escoamento atingiu um estado quase estacionario apds
500000 passos de tempo.

Figura 5.48 — Escoamento apds 650000 passos de tempo

Utilizando o estado do sistema apds 500000 passos de tempo como referéncia, é
possivel identificar quatro padrdes de didmetros de gotas que aproximam
adequadamente os didmetros de todas as gotas (Figura 5.49), sendo os mesmos de 11,
15, 20 e 24 unidades de lattice. Os quatro foram utilizados como referéncia para o
calculo do didametro médio das gotas da emulsdo obtida neste escoamento.
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Figura 5.49 — Diametros das gotas apos 500000 passos de tempo

Foram contabilizadas 4 gotas com diametro aproximado de 11 unidades de
lattice (u.l.), 15 gotas com diametro 15 u.l., 7 com diametro 20 u.l. e 4 com didmetro 24
u.l. Fazendo-se uma média ponderada, temos que o sistema é constituido por gotas com
um didmetro médio de 17.4 unidades de lattice. Da Se¢éo V.5, o lado maior do dominio
mede 0.20 m em unidades reais. Portanto, cada unidade de lattice é equivalente a 0.067
cm e as gotas desta emulséo tem, em média, 1.16 cm de diametro.

Esta informacdo é relevante para comparacdo dos resultados desta se¢cdo com
escoamentos em que a parede mova-se mais rapidamente, mensurando-se o efeito da
forca na parede sobre o diametro médio das gotas e, consequentemente, sobre a
coalescéncia das gotas.
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V.6.2. Simulagdo 11: Emuls&o de Agua em Oleo com ¢, = 0.2 e F = 1000 Fy

Todos os parametros da Simulagdo | foram mantidos idénticos, a excecdo da
velocidade da parede. Desta vez a forga aplicada pela parede ao fluido foi equivalente a
1000 vezes a forca gravitacional, fazendo com que a parede mova-se dez vezes mais
répido que no caso anterior.

Montando uma andlise da evolugdo do escoamento tal qual o realizado na Figura
5.46, chega-se ao resultado da Figura 5.50.

t=200 t=1000 = t=5000 t= 10000 t=25000

t=50000 t=100000 t=200000 t=300000 t=400000 t=3500000
Figura 5.50 — Evolugéo do escoamento da emulséo 20% com F = 1000 Fy

0

Vi |
Figura 5.51 — Escoamento ap6s 650000 passos de tempo
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Fazendo uma comparacao visual imediata com o caso anterior, observa-se que a
emulsdo atinge uma quantidade muito menor de gotas estaveis ap6s 500000 passos de
tempo, com um didmetro médio consideravelmente maior. Tal efeito deve ser atribuido
a forca na parede, que favorece o contato entre as gotas menores mais rapidamente.
Comparando o sistema ap6s 500000 passos de tempo com o estado da emulsdo apds
mais 150000 passos (Figura 5.51), observa-se que o nimero de gotas permanece igual a
9. Portanto, admite-se que o sistema encontra-se em equilibrio.

Medindo-se os diametros das nove gotas do sistema em t = 500000, temos que 0
diametro médio das gotas da emulsdo é igual a 26.7 unidades de lattice. Em unidades
métricas, uma gota da emulsdo deste sistema terd, em média, 1.78 cm de didmetro, um
resultado 51,7% superior ao obtido no caso anterior.

Portanto, fica evidente que a parede tem um efeito direto na coalescéncia das
gotas e, consequentemente, na prépria estrutura da emulsdo. O uso de um viscosimetro
para medicdo de propriedades de uma emulséo deve ser projetado para causar pouca ou
nenhuma alteracdo na conformacédo do sistema, sob risco de alterar as propriedades do
sistema original e obtencao de propriedades que ndo correspondem a emulsdo real.

V.6.3. Simulagdo 111: Emulsdo de Agua em Oleo com ¢, = 0.3 e F = 100 Fq
A simulagdo | (Segdo V.6.1) foi repetida nesta secdo, desta vez com uma

concentracdo volumétrica de 30% em 4&gua. Todos os demais parametros foram
mantidos. A evolucdo do escoamento desta simulagdo encontra-se na Figura 5.52.
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t=5000 t= 10000

t=50000 t=100000 t=200000 t=300000 t=400000 t=500000
Figura 5.52 — Evolugéo do escoamento da emulséo 30% com F = 100 Fy
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E possivel observar que, com uma maior concentracdo volumétrica de agua, o
sistema formou uma grande quantidade de gotas pequenas, as quais coalesceram em 6
gotas de um didmetro médio aparentemente maior do que o observado nos casos com
20% de emulsdo, independentemente da forca aplicada na parede. Calculando-se o
diametro médio, a forca na parede produz gotas com 42 unidades de lattice de diametro,
equivalente a 2.8 cm em unidades métricas.

V.6.4. Simulagdo 1V: Emulsdo de Agua em Oleo com ¢, = 0.3 e F = 1000 F

Por inducéo légica, é esperado que uma emulsdo com concentracdo volumétrica
de 30% em agua e forca na parede de 1000 vezes a forca gravitacional produza um
ndmero menor de gotas com didmetro médio ainda maior que em todos 0s casos
anteriores.

Repetindo-se a simulagdo anterior com todos os parametros mantidos a exce¢do
da forga na parede, que deve ser aumentada para F = 1000 F,, o sistema converge para a
configuragdo da Figura 5.53, com 5 gotas com diametro médio de 45 unidades de lattice
ou 3.0 cm de didmetro. Em comparacdo com a Simulacdo 111, o didmetro das gotas do
sistema desta simulagdo chegou a um ganho de 7%. Nos casos com emulsdes 20% em
agua, o ganho de tamanho de gotas com a velocidade da parede foi de quase 52%.
Portanto, sistemas contendo emulsdes mais diluidas sdo mais sensiveis a efeitos de
parede mdvel e requerem maior cuidado experimental.
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Figura 5.53 — Evolucdo do escoamento da emulsdo 30% com F = 1000 Fg

79



Uma observacdo importante ¢ o “efeito da parede” sobre as gotas na parte
superior do dominio. Como a condi¢do de contorno utilizada foi modificada para obter
um sistema movel, o dominio solido do sistema tem velocidade igual a zero, pois a
forca virtual aplicada para simular o efeito da parede s6 tem efeito no dominio fluido.
Isto implica dizer que o fluido em contato com a parede esta sujeito ao atrito na
simulacdo, 0 que, combinado ao efeito da prépria forca virtual sobre o fluido, causa uma
distorcao no formato de algumas gotas como destacado na Figura 5.54.

Figura 5.54 — Distorcdo nas gotas causada pela forca aplicada ao fluido
V.6.5. Modelo Local via Planejamento Experimental
Nesta secdo foram simulados quatro casos através da variacdo de dois
parametros fisicos: a forca aplicada ao fluido na parede e a concentracdo volumeétrica de
agua na emulsdo. Estes dados foram organizados em uma tabela de planejamento
fatorial de experimentos (Tabela 5.5).

Tabela 5.5 — Planejamento das simulacdes do escoamento com parede movel

Simulagdo cv (%) Nivel c, F/Fq Nivel F/ Fq D (cm)
I 20 -1 100 -1 1.16
1 20 -1 1000 +1 1.78
Il 30 +1 100 -1 2.81
v 30 +1 1000 +1 2.97

sendo D o didmetro médio das gotas.

A partir dos resultados da Tabela 5.5, é possivel construir um modelo
matematico para a determinacdo do diametro médio a partir da concentragdo
volumétrica e da razdo entre a forga na parede e a forga gravitacional dentro das faixas
consideradas nos experimentos. Segundo CHRISMAN (2014), para um planejamento
fatorial 2x2 e atribuindo os niveis para cada parametro de acordo com a Tabela 5.5, 0
modelo para o didmetro das gotas D sera:

80



B Z_D N Inf,, Ian/Fg £ B Inforu,

D
4 2 & 2 F ¢

(5.43)

F
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em que Inf; é a influéncia do parametro i e Inf..,, é a influéncia cruzada entre os
parametros.

Segundo CHRISMAN (2014), a influéncia Inf de uma variavel x qualquer é
dada por:

_ XRir1) — X Ry
Nexerep

em que R; é a resposta a variavel independente i no nivel +1 ou -1, Nexp € 0 nimero de
experimentos em cada nivel e N, € 0 numero de repeticdes dos experimentos.
Calculando a influéncia da concentracdo sobre o didmetro das gotas:

_ (2.8142.97) — (1.16 + 1.78)

Inf, = (5.45)
v 2
Inf, =142cm (5.46)
Repetindo o procedimento para a razéo entre forgas:
1.78 +2.97) — (1.16 + 2.81
Infrr, = ( ) > ( ) (5.47)
Infr/r, = 0.39 cm (5.48)

Além disso, também ¢ necessario calcular a influéncia cruzada entre a
concentracéo e a razao entre forgas. Neste caso temos:

(1.16 + 2.97) — (1.78 + 2.81)

Infcruz = > (549)
Infery, = —0.23 cm (5.50)
Assim, 0 modelo de didmetro de gotas (D, em cm) é construido como:
F F
D =218+ 0.71c, + 0.20 — — 0.12¢, — (5.51)
K E

Para testar o modelo da Equacdo (5.51), uma quinta simulacdo foi rodada,
utilizando parédmetros escolhidos arbitrariamente. A emulsdo escolhida tinha 26% de
volume em agua e uma forca equivalente a 240 vezes a forca gravitacional. Em termos
de pardmetros normalizados:

¢, = +0.20 (5.52)

F/F, = —0.69 (5.53)
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Aplicando as Equacoes (5.52) e (5.53) na Equacao (5.51), chega-se a:
D =220cm (5.54)

Executando-se uma simulacdo com 0s parametros acima, 0 escoamento
desenvolve-se até a formacao de 8 gotas conforme a Figura 5.55. O célculo do didmetro
das gotas leva a 32 unidades de lattice, o que corresponde a 2.13 cm em unidades
métricas. Portanto, 0 modelo matematico da Equac&o (5.51) levou a um resultado muito
préximo ao obtido no experimento computacional, com uma dispersdo de apenas -3.3%.

E importante destacar que todas as simulacdes de escoamentos de emulsdes
obtidas neste trabalho possuem condicdes aleatorias nas distribuicdes iniciais dos
componentes no dominio, obtido pelo gerador de nimeros aleatorios do Fortran. Isto faz
com que estas simulagdes se comportem como “experimentos” onde os resultados nao
necessariamente se repetem de forma deterministica ao executar a mesma simulagédo
duas vezes. Projetando uma aplicacdo do método Lattice Boltzmann no estudo de um
caso real de escoamentos de emuls6es, uma simulacdo ajustada do fenémeno pode ser
utilizada para gerar um modelo matematico tal qual foi feito nesta secdo, conectando a
robustez de um método computacional com a praticidade de um modelo experimental.

Figura 5.55 — Configuracdo final da simulagéo teste
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Capitulo VI — Conclusao

Neste trabalho foi implementado um algoritmo com o método Lattice Boltzmann
aplicado a simulacdo de escoamentos de emulsdes de agua em 6leo, com enfoque no
modelo de Shan e Chen para problemas multifasicos.

Nos estudos com dominios estacionarios, 0 modelo monofasico
monocomponente reproduziu bem dois resultados classicos da fluidodindmica: o
escoamento entre placas planas e o escoamento ao redor de um cilindro. No primeiro
caso foi possivel observar os efeitos de pardmetros numéricos sobre a qualidade dos
resultados, demonstrando-se que pequenas variagdes no tempo de relaxagdo t podem
alterar fortemente a acuracia da simulagdo. Ja o segundo caso demonstrou a influéncia
de parametros fisicos sobre a dindmica dos fluidos.

Nos estudos com dominios mdveis, 0 modelo reproduziu com alta precisdo duas
simulagdes de “benchmark” em CFD: o escoamento entre placas com uma placa
movendo-se a uma velocidade constante e o escoamento em uma cavidade com uma
parede movel. Tais simulacdes evidenciaram que o modelo de Shan e Chen perde em
precisdo quando envolve gradientes de pressdo e/ou densidade, que, por sua vez, estdao
intrinsecamente ligadas neste modelo.

O modelo multifasico multicomponente de Shan e Chen apresentou problemas
numéricos para fases dispersas devido a propria descontinuidade dos campos de
densidades. As instabilidades surgiram principalmente nas interfaces durante os célculos
de colisdo, regido onde ha as diferencas mais acentuadas de densidades para cada
componente. Tais instabilidades foram transportadas por todo o dominio pelo
mecanismo de propagacao inerente ao método, 0 que ndo permite garantir a acuracia
dos resultados. A descontinuidade de fases também atrapalhou a implementacdo das
condicdes de contorno classicas do LBM, exigindo o uso de métodos alternativos para
simular o escoamento tanto por gradiente de pressao quanto por parede mével.

O principal parametro de controle da interacdo entre os componentes (G)
mostrou ter restricGes bastante rigidas. A escolha de um pardmetro G muito baixo
provocou a mistura dos fluidos, enquanto um valor excessivamente alto provocou
divergéncia no método. O uso combinado dos parametros T e G permitiu relaxar
parcialmente estas restricdes. Para reproduzir condi¢bes proximas a imiscibilidade,
baixos valores de T associados aos maiores valores possiveis de G sdo sugeridos.

De uma forma geral, o método foi capaz de simular um comportamento fisico
realista para os fluidos. Configuracbes complexas de sistemas multifasicos foram
observadas em todas as simulacdes de escoamentos de emulsdes, tais como a influéncia
da concentracdo volumétrica sobre o padrdo de escoamento, a coalescéncia de gotas, a
inversdo de fases e a formacao de emulsdes duplas.

Portanto, a simplicidade para programacdo em Fortran e a capacidade de
reproduzir uma dinamica interfacial complexa tornam o método muito atrativo para
simulagcfes de emulsbes de dgua em Oleo. Ajustes humeéricos S0 necessarios, porém,
para garantir melhor convergéncia dos resultados.

Algumas sugestfes para trabalhos futuros de simulagbes de escoamentos de
emulsdes sdo:

(@) Desenvolvimento de um algoritmo combinando modelos macroscopicos de
escoamentos multifasicos com o LBM

Como visto na revisdo bibliogréfica, existe uma forte tendéncia no estado da arte
em combinar o Método Lattice Boltzmann com outros modelos mais consagrados. Esta
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estratégia permite que modelos macroscopicos tratem a parte do dominio em que séo
mais eficientes, dedicando a rotina LBM para o tratamento das interagdes complexas,
ponto em que os métodos tradicionais sdo mais deficientes. Desta forma, é possivel
extrair o melhor das formulagdes macroscopica e mesoscopica, obtendo-se resultados
mais confiaveis e permitindo a simulacdo de problemas mais variados.

(b) Estudo da estabilidade de emulsdes comerciais com validacdo experimental

Os métodos computacionais certamente tem grande valor como ferramentas de
simulacdo e otimizacdo na engenharia, mas a validagcdo experimental dos fenémenos
continua sendo indispensavel para verificar a qualidade dos resultados.

Com o algoritmo desenvolvido nesta dissertacdo, € possivel levar os estudos do
Método Lattice Boltzmann a um nivel experimental a partir de emulsdes comerciais.
Tais emulsBes sdo facilmente encontradas nas industrias de alimentos e de cosmeticos,
sendo a estabilidade do produto final um item comumente verificado nos padrdes de
qualidade destas industrias.

Dada uma emulsdo cosmética qualquer, o algoritmo apresentado seria capaz de
calcular o tempo que o produto levaria para perder suas caracteristicas. Seria possivel
entender, por exemplo, em que condi¢des a fase dispersa passa a se acumular em uma
Unica fase continua. Neste caso, bastaria alimentar o cédigo com as propriedades fisico-
quimicas dos componentes da emulsdo. No caso de haver mais de dois componentes,
uma adaptacdo no cddigo seria necessaria para incluir 0s novos componentes.
Entretanto, uma estratégia possivel é eleger um componente-chave e agregar os demais
como um segundo componente, assim como, neste trabalho, o dleo foi considerado
como um anico componente frente a agua, mesmo sendo fato conhecido que o éleo é
constituido por uma gama de substancias organicas e inorganicas.

A informacdo obtida em uma simulacdo deste tipo é Gtil na determinacdo dos
prazos de validade destes produtos, constituindo-se assim em uma ferramenta
computacional que pode agregar valor a industria de cosméticos, permitindo que novos
produtos sejam projetados com maior controle sobre o tempo de prateleira dos mesmaos,
impactando diretamente na gestdo de estoques e aperfeicoando o controle da producéo
industrial.

Uma informacédo de grande valor que pode ser obtida com uma modificacdo no
algoritmo é o efeito das variacdes na temperatura do ambiente sobre a estabilidade da
emulsdo. Assim como a velocidade, a temperatura do sistema também pode ser
modelada via Lattice Boltzmann, adicionando mais uma etapa de célculos no algoritmo.
Entender como as variacOes térmicas afetam a qualidade do produto traria uma
vantagem competitiva para a industria, reduzindo as perdas nos processos de
armazenagem.
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Apéndice A — Codigos em Fortran
A.1. Modelo Monofésico Monocomponente
Este cddigo foi utilizado na simulacio da Secdo V.1.2. E preciso ajustar os

parametros e as sub-rotinas para executar outras simulagdes monofasicas e
monocomponentes.

PROGRAM LBM
IMPLICIT NONE
| Declaracao de variaveis

INTEGER, PARAMETER :: nx = 1150
INTEGER, PARAMETER :: ny = 100
INTEGER, PARAMETER :: n = nx * ny
INTEGER, PARAMETER :: nt = 20000
INTEGER :: timestep

INTEGER :: k

INTEGER :: ex(9)
INTEGER :: ey(9)

n
~~
~ S~

REAL, PARAMETER :: ga = 1.111111111E-5
REAL, PARAMETER :: tau2 = 0.6

REAL, PARAMETER :: uxent2 = 0.15

REAL, PARAMETER :: uyent2 = @.

REAL, PARAMETER :: rhoent2 = 1.

REAL :: maxrhol = @

REAL :: maxrho2 = ©

REAL :: rholmax

REAL :: rho2max

REAL :: limrhol(2)
REAL :: limrho2(2)

REAL :: nos_solidos(ny,nx) = ©
REAL :: rho2(ny,nx) = 0.

REAL :: rho2graf(ny,nx)

REAL :: uxeq2(ny,nx)
REAL :: uyeq2(ny,nx)
REAL :: px2(ny,nx)
REAL :: py2(ny,nx)

0.15
Q.

REAL :: feq2(ny,nx,9)
REAL :: f2(ny,nx,9)

CHARACTER(15) :: char
! Inicializa¢do da matriz do meio poroso, nos_solidos

nos_solidos(1,:) = 1.
nos_solidos(ny,:) = 1.

| Inicializacdo das densidades dos fluidos

rho2 =1

I Calculo das fung¢des de distribui¢ao de equilibrio iniciais

CALL fequilibrio(nx, ny, ex, ey, nos_solidos, rho2, uxeq2, uyeq2, feq2)
f2 = feq2

| Método Lattice Boltzmann
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DO timestep = 1, nt
! Calculo de densidades e momentos lineares

CALL p_rho(f2, nx, ny, ex, ey, nos_solidos, rho2, px2, py2)
| Condicdo de contorno de entrada
CALL entrada(nx, ny, uxent2, uyent2, rhoent2, nos_solidos, f2, rho2, px2, py2)
I Calculo das velocidades de equilibrio
WHERE (nos_solidos == 9)
uxeq2 = px2 / rho2 + tau2 * ga
uyeq2 = py2 / rho2
END WHERE
I Cadlculo da distribui¢ado de equilibrio
CALL fequilibrio(nx, ny, ex, ey, nos_solidos, rho2, uxeq2, uyeq2, feq2)
| Etapa de colisao
CALL colisao(nx, ny, tau2, nos_solidos, feq2, f2)
| Etapa de propagacao
CALL propagacao(nx, ny, nos_solidos, f2)
| Condicao de contorno de saida
f2(:,nx,:) = f2(:,nx-1,:)
! Geragdo do arquivo de resultados
IF ( MOD(timestep,25) == © ) THEN
rho2max = MAXVAL (uxeq2)
WRITE (*,*) "Velocidade maxima da agua: ", rho2max
WRITE (*,*) "Passo: ", timestep
I Maximo da densidade
IF ( rho2max > maxrho2 ) THEN
maxrho2 = rho2max
END IF
! Matriz de velocidades
WHERE ( nos_solidos == 0 )
rho2graf = uxeq2
ELSEWHERE
rho2graf = 0.
END WHERE
I Caractere para criar nomes diferentes para cada arquivo
WRITE (char,'(I15)"') timestep
I Criacdo do arquivo .dat organizado em forma de matriz para posterior

processamento em MATLAB

OPEN (UNIT = 9, FILE = 'velocidade'//TRIM(ADJUSTL(char))//"'.dat"', STATUS =
'REPLACE', ACTION = 'WRITE")

DO k = 1, ny
WRITE (9,*) rho2graf(k,:)
END DO
CLOSE (UNIT = 9)
END IF

END DO



limrho2(1)
limrho2(2)

0.

OPEN (UNIT = 9, FILE = 'limrho2.txt', STATUS = 'REPLACE', ACTION

WRITE (9,*) limrho2
CLOSE (UNIT = 9)

END PROGRAM

maxrho2

A.2. Modelo Multifasico Multicomponente

Este cddigo foi utilizado na simulacdo da Secdo V.4.1. E preciso ajustar os
parametros e as sub-rotinas para executar outras simulagdes multifasicas e/ou

multicomponentes.

PROGRAM LBM

IMPLICIT NONE

| Declaracao de variaveis

INTEGER, PARAMETER ::
INTEGER, PARAMETER ::
INTEGER, PARAMETER ::
INTEGER, PARAMETER ::

INTEGER :: timestep

INTEGER :: k
INTEGER :: ex(9) = (
INTEGER :: ey(9) = (

/
/

REAL, PARAMETER :: pi
REAL, PARAMETER :: ga
REAL, PARAMETER :: dp
REAL, PARAMETER :: G =
REAL, PARAMETER :: theta = pi / 6
REAL, PARAMETER :: Gadsl = -0.05

REAL, PARAMETER :: Gads2 = (Gadsl + G*cos(theta)) * 1.03

nx = 3001
ny = 101

n = nx * ny
nt = 60000

3.1415926536

-1.11111111E-7

1.11111111E-6
1.05

REAL, PARAMETER :: taul = 0.7
REAL, PARAMETER :: tau2 = 0.6
REAL, PARAMETER :: uxent = 0.0013

REAL, PARAMETER :: uyent = 0.
REAL, PARAMETER :: rhoentl =
REAL, PARAMETER :: rhoent2

REAL :: cv = 0.2
REAL :: maxrhol =
REAL :: maxrho2 =
REAL :: rholmax =
REAL :: rho2max =
REAL :: minrhol =
REAL :: minrho2 =
REAL :: rholmin =
REAL :: rho2min =

(ORI GEGE RIS

REAL :: limrhol(2)
REAL :: limrho2(2)

0.8
1.

REAL :: nos_solidos(ny,nx) = ©

REAL :: rhol(ny,nx)
REAL :: rho2(ny,nx)
REAL :: rholgraf(ny,

REAL :: uxeql(ny,nx)
REAL :: uyeql(ny,nx)
REAL :: uxeq2(ny,nx)
REAL :: uyeq2(ny,nx)

Q.
0.

nx)
REAL :: rho2graf(ny,nx)

uxent
0.
0.
0.

> 0) _11 @, 11 _11 _1; 1 /)
1) 0, '1) 1) 1) '1) -1 /)
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REAL :: uxbulk(ny,nx) = @.
REAL :: uybulk(ny,nx) = 0.
REAL :: px1(ny,nx)

REAL :: pyl(ny,nx)

REAL :: px2(ny,nx)

REAL :: py2(ny,nx)

REAL :: Fx1(ny,nx) = ©.
REAL :: Fyl(ny,nx) = ©.
REAL :: Fx2(ny,nx) = ©.
REAL :: Fy2(ny,nx) = ©.
REAL :: Fadsx1(ny,nx) = @.
REAL :: Fadsyl(ny,nx) = ©.
REAL :: Fadsx2(ny,nx) = @.
REAL :: Fadsy2(ny,nx) = @.

REAL :: feql(ny,nx,9)
REAL :: feg2(ny,nx,9)
REAL :: fi(ny,nx,9)
REAL :: f2(ny,nx,9)
CHARACTER(15) :: char

I Inicializa¢do da matriz do meio poroso, nos_solidos

nos_solidos(1,:) = 1.
nos_solidos(ny,:) = 1.

| Inicializacao das densidades dos fluidos

rhol = 0.8
rho2(:,1) = 1.0

I Inicializag¢do das velocidades de equilibrio

CALL uequilibrio(nx, ny, taul, ga, uxbulk, uybulk, Fx1, Fyl, Fadsxl, Fadsyl, uxeql, uyeql)
CALL uequilibrio(nx, ny, tau2, ga, uxbulk, uybulk, Fx2, Fy2, Fadsx2, Fadsy2, uxeq2, uyeq2)

I Calculo das fung¢des de distribuicdo de equilibrio iniciais

CALL fequilibrio(nx, ny, ex, ey, nos_solidos, rhol, uxeql, uyeql, feql)
CALL fequilibrio(nx, ny, ex, ey, nos_solidos, rho2, uxeq2, uyeq2, feq2)

f1
f2

feql
feq2

CALL entrada(nx, ny, uxent, uyent, cv, rhoentl, rhoent2, nos_solidos, f1, f2, rhol, rho2,
px1, px2, pyl, py2)

| Método Lattice Boltzmann

DO timestep = 1, nt
! Calculo de densidades e momentos lineares

CALL p_rho(f1l, nx, ny, ex, ey, nos_solidos, rhol, px1, pyl)
CALL p_rho(f2, nx, ny, ex, ey, nos_solidos, rho2, px2, py2)

I Condig¢des de contorno de entrada
IF (nt > 1) THEN
CALL entrada(nx, ny, uxent, uyent, cv, rhoentl, rhoent2, nos_solidos, f1, f2,
rhol, rho2, px1, px2, pyl, py2)
END IF

I Calculo das velocidades do bulk

CALL ubulk(nx, ny, taul, tau2, nos_solidos, px1, pyl, px2, py2, rhol, rho2, uxbulk,
uybulk)

| Calculo das forcas de atracao e de adsorcao
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CALL forcas(nx, ny, ex, ey, nos_solidos, rho2, G, Gadsl, Fadsx1l, Fadsyl, Fx1, Fyl)
CALL forcas(nx, ny, ex, ey, nos_solidos, rhol, G, Gads2, Fadsx2, Fadsy2, Fx2, Fy2)

! Calculo das velocidades de equilibrio

CALL uequilibrio(nx, ny, taul, ga, uxbulk, uybulk, Fx1, Fyl, Fadsx1l, Fadsyl, uxeql,
uyeql)

CALL uequilibrio(nx, ny, tau2, ga, uxbulk, uybulk, Fx2, Fy2, Fadsx2, Fadsy2, uxeq2,
uyeq2)

uxeql uxeql + taul * dp
uxeq2 = uxeq2 + tau2 * dp

I Calculo da distribui¢ado de equilibrio

CALL fequilibrio(nx, ny, ex, ey, nos_solidos, rhol, uxeql, uyeql, feql)
CALL fequilibrio(nx, ny, ex, ey, nos_solidos, rho2, uxeq2, uyeq2, feq2)

| Etapa de colisao

CALL colisao(nx, ny, taul, nos_solidos, feql, f1)
CALL colisao(nx, ny, tau2, nos_solidos, feq2, f2)

| Etapa de propagacao

CALL propagacao(nx, ny, nos_solidos, f1)
CALL propagacao(nx, ny, nos_solidos, f2)

| Condic¢des de contorno de saida

fl(:,nx,:) = f1(:,nx-1,:)
f2(:,nx,:) f2(:,nx-1,:)

I Geracdo do arquivo de resultados
IF ( MOD(timestep,25) == © ) THEN

rholmax = MAXVAL(rhol(:,2:nx))

rholmin = MINVAL(rhol(:,2:nx))

rho2max = MAXVAL(rho2(:,2:nx))

rho2min = MINVAL(rho2(:,2:nx))

WRITE (*,*) "Densidade maxima do oleo: ", rholmax
WRITE (*,*) "Densidade minima do oleo: ", rholmin
WRITE (*,*) "Densidade maxima da agua: ", rho2max
WRITE (*,*) "Densidade minima da agua: ", rho2min
WRITE (*,*) "Passo: ", timestep

I Maximo da densidade

IF ( rho2max > maxrho2 ) THEN
maxrho2 = rho2max

END IF

I Minimo da densidade

IF ( rho2min < minrho2 ) THEN
minrho2 = rho2min

END IF

I Matriz de densidades

WHERE ( nos_solidos == 0 )
rho2graf = rho2

ELSEWHERE
rho2graf = 0.

END WHERE

I Caractere para criar nomes diferentes para cada arquivo

WRITE (char,'(I15)"') timestep



I Cria¢do do arquivo .dat organizado em forma de matriz para posterior
processamento em MATLAB

OPEN (UNIT = 9, FILE = 'densidade'//TRIM(ADJUSTL(char))//'.dat"', STATUS =
'"REPLACE', ACTION = 'WRITE")

DO k = 1, ny

WRITE (9,*) rho2graf(k,:)
END DO
CLOSE (UNIT = 9)

limrho2(1) = minrho2
limrho2(2) = maxrho2
OPEN (UNIT = 9, FILE = 'limrho2.txt', STATUS = 'REPLACE', ACTION = 'WRITE')

WRITE (9,*) limrho2
CLOSE (UNIT = 9)

END IF
END DO

END PROGRAM

A.3. Sub-rotinas

As sub-rotinas a seguir foram utilizadas em todas as simulacdes deste trabalho.
A sub-rotina referente a condicdo de contorno de entrada na Secdo A.3.3 foi a utilizada
nas simulacdes de escoamentos de emulsdes, precisando de adaptacdes para 0 caso
monofasico. A condicdo de contorno de saida esta implementada diretamente no cédigo
principal, pois é uma interpolacdo simples, ndo justificando a criacdo de uma sub-rotina.

A.3.1. Distribuicéo de Equilibrio

SUBROUTINE fequilibrio(nx, ny, ex, ey, nos_solidos, rho, uxeq, uyeq, feq)

| Descrigao: Subrotina para cdlculo da distribui¢ao de velocidades de equilibrio, feq
IMPLICIT NONE

| Declaragao de parametros de entrada e saida

INTEGER, INTENT(IN) :: nx

INTEGER, INTENT(IN) :: ny

INTEGER, INTENT(IN) :: ex(9)

INTEGER, INTENT(IN) :: ey(9)

REAL, INTENT(IN) :: nos_solidos(ny,nx)
REAL, INTENT(IN) :: rho(ny,nx)

REAL, INTENT(IN) :: uxeq(ny,nx)

REAL, INTENT(IN) :: uyeq(ny,nx)

REAL, INTENT(OUT) :: feq(ny,nx,9)

| Declaracgao de varidveis auxiliares

INTEGER :: k
REAL :: a=3., b=9./2., c = -3./2.
REAL :: w(9)

REAL :: m(ny,nx)
REAL :: n(ny,nx)

I Inicializac¢do de feq
feq = 0.

| Definig¢ao do vetor de pesos, w
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=
1

=( 4., 1., 1., 1., 1., 0.25, 0.25, 0.25, 0.25 /)
w=w/9.

| Definicao de n
n = uxeq * uxeq + uyeq * uyeq
I Calculo da distribuic¢ao de equilibrio, feq
DO k =1, 9
m = ex(k) * uxeq + ey(k) * uyeq
feq(:,:,k) =w(k) *rho* (1 +a*m+b*m*m+c *n)

END DO

RETURN
END SUBROUTINE

A.3.2. Densidades de Massa e de Momento Macroscopicas

SUBROUTINE p_rho(f, nx, ny, ex, ey, nos_solidos, rho, px, py)

| Descrigdo: Subrotina para calculo da densidade rho e dos momentos lineares px e py
IMPLICIT NONE

| Declaracao de parametros de entrada e saida

REAL, INTENT(IN) :: f(ny,nx,9)
INTEGER, INTENT(IN) :: nx

INTEGER, INTENT(IN) :: ny

INTEGER, INTENT(IN) :: ex(9)

INTEGER, INTENT(IN) :: ey(9)

REAL, INTENT(IN) :: nos_solidos(ny,nx)
REAL, INTENT(OUT) :: rho(ny,nx)

REAL, INTENT(OUT) :: px(ny,nx)

REAL, INTENT(OUT) :: py(ny,nx)

| Declaracao de varidveis auxiliares
INTEGER :: k

I Inicializac¢do de px, py e rho

px = 0.
py = 0.
rho = 0.

! Calculo dos momentos lineares e da densidade

DOk =1, 9
WHERE ( nos_solidos == 0 )
px = px + ex(k) * f(:,:,k)
py = py + ey(k) * f(:,:,k)
rho = rho + f(:,:,k)
END WHERE
END DO

RETURN
END SUBROUTINE

A.3.3. Condicgédo de Contorno de Entrada

SUBROUTINE entrada(nx, ny, uxent, uyent, cv, rhoentl, rhoent2, nos_solidos, f1, f2, rhol,
rho2, px1, px2, pyl, py2)

| Descrigcao: Subrotina para aplicac¢ao da condi¢ao de contorno de velocidade na entrada do
sistema (esquerda)
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IMPLICIT NONE

! Declaracao de parametros de entrada e saida

INTEGER, INTENT(IN)
INTEGER, INTENT(IN)

1ronx
tiony

REAL, INTENT(IN) :: uxent

REAL, INTENT(IN) :: uyent

REAL, INTENT(IN) :: cv

REAL, INTENT(IN) :: rhoentl

REAL, INTENT(IN) :: rhoent2

REAL, INTENT(IN) :: nos_solidos(ny,nx)

REAL, INTENT(INOUT) :: f1(ny,nx,9)
REAL, INTENT(INOUT) :: f2(ny,nx,9)
REAL, INTENT(INOUT) :: rhol(ny,nx)
REAL, INTENT(INOUT) :: rho2(ny,nx)
REAL, INTENT(INOUT) :: px1(ny,nx)
REAL, INTENT(INOUT) :: pyl(ny,nx)
REAL, INTENT(INOUT) :: px2(ny,nx)
REAL, INTENT(INOUT) :: py2(ny,nx)

| Declaracao de varidveis auxiliares

INTEGER :: i
INTEGER :: size
REAL :: ux(ny,1)
REAL :: uy(ny,1)
REAL :: randnum(ny)

I Inicializag¢do de ux e uy

ux = 0.
uy = 0.

| Densidades dos fluidos

rhol(:,1)
rho2(:,1)

Q.
0.

CALL system_clock(size)
CALL random_seed(size)
CALL RANDOM_NUMBER (randnum)
DO i = 2, ny-1
IF ( randnum(i) >= cv ) THEN
rhol(i,1) = rhoentl

f2(i,1,:) = 0.
ELSE
rho2(i,1) = rhoent2
f1(i,1,:) = 0.
END IF
END DO

| Cadlculo das distribuic¢des

WHERE ( nos_solidos(:,1) == 0 )

ux(:,1) = uxent

px1(:,1) = ux(:,1) * rhol(:,1)

px2(:,1) ux(:,1) * rho2(:,1)

uy(:,1) = uyent

pyl(:,1) = uy(:,1) * rhol(:,1)

py2(:,1) = uy(:,1) * rho2(:,1)

f1(:,1,2) = f1(:,1,4) + 2. * px1(:,1) / 3.
px1(:,1) / 6. + pyl(:

f1(:,1,6) = f1(:,1,8) + ,1) / 2. + (f1(:,1,5) - fi(:
f1(:,1,9) = f1(:,1,7) + px1(:,1) / 6. - pyl(:,1) / 2. + (f1(:,1,3) - f1(:
f2(:,1,2) = f2(:,1,4) + 2. * px2(:,1) / 3.

f2(:,1,6) = f2(:,1,8) + px2(:,1) / 6. + py2(:,1) / 2. + (f2(:,1,5) - f2(:
f2(:,1,9) = f2(:,1,7) + px2(:,1) / 6. - py2(:,1) / 2. + (f2(:,1,3) - f2(:

END WHERE



RETURN
END SUBROUTINE

A.3.4. Velocidade do Bulk

SUBROUTINE ubulk(nx, ny, taul, tau2, nos_solidos, px1, pyl, px2, py2, rhol, rho2, uxbulk,
uybulk)

! Descrigao: Subrotina para o calculo da velocidade do bulk
IMPLICIT NONE
| Declaragao de parametros de entrada e saida

INTEGER, INTENT(IN) :

INTEGER, INTENT(IN)

REAL, INTENT(IN) :: taul

REAL, INTENT(IN) :: tau2

REAL, INTENT(IN) :: nos_solidos(ny,nx)
REAL, INTENT(IN) :: pxi(ny,nx)
REAL, INTENT(IN) :: pyl(ny,nx)
REAL, INTENT(IN) :: px2(ny,nx)
REAL, INTENT(IN) :: py2(ny,nx)
REAL, INTENT(IN) :: rhol(ny,nx)
REAL, INTENT(IN) :: rho2(ny,nx)
REAL, INTENT(OUT) :: uxbulk(ny,nx)
REAL, INTENT(OUT) :: uybulk(ny,nx)

| Declaracao de varidveis auxiliares

INTEGER :: k
REAL :: rhotot(ny,nx)

I Inicializa¢do de uxbulk e uybulk

uxbulk = @.
uybulk = 0.
rhotot = ©.

I Cadlculo de uxbulk e uybulk

WHERE ( nos_solidos == 0 )
rhotot = rhol / taul + rho2 / tau2
uxbulk = px1 / taul + px2 / tau2
uybulk = pyl / taul + py2 / tau2

uxbulk = uxbulk / rhotot
uybulk = uybulk / rhotot
END WHERE

RETURN
END SUBROUTINE

A.3.5. Forgas de Interacéo

SUBROUTINE forcas(nx, ny, ex, ey, nos_solidos, rho, G, Gads, Fadsx, Fadsy, Fx, Fy)

| Descrig¢ao: Subrotina para cdlculo das forg¢as de intera¢do liquido-liquido e liquido-
s6lido simultaneamente

IMPLICIT NONE
| Declarag¢ao de parametros de entrada e saida
INTEGER, INTENT(IN)

INTEGER, INTENT(IN) :: ny
INTEGER, INTENT(IN) :: ex(9)



INTEGER, INTENT(IN) :: ey(9)

REAL
REAL
REAL
REAL
REAL
REAL
REAL
REAL

, IN
, IN
, IN
, IN
, IN
, IN
, IN
, IN

TENT(IN) :: nos_solidos(ny,nx)
TENT(IN) :: rho(ny,nx)
TENT(IN) :: G

TENT(IN) :: Gads

TENT(OUT) :: Fadsx(ny,nx)
TENT(OUT) :: Fadsy(ny,nx)
TENT(OUT) :: Fx(ny,nx)
TENT(OUT) :: Fy(ny,nx)

| Declaracao de varidveis auxiliares

INTEGER ::
INTEGER ::

REAL

REAL ::
REAL ::
REAL ::
REAL ::

i, j

up, down, left, right
w(9)

a(9)

b(9)

rhotemp(9)

nostemp(9)

| Inicializacao das forcas

Fx =
Fy =

Fadsx

Fads

Q.
Q.

y

Q.
Q.

! Defini¢do do vetor de pesos, w

=
1

=( 4., 1., 1., 1., 1., 0.25, 0.25, 0.25, 0.25 /)
=w/ 9.

! Definicdo dos vetores a e b

o o
(I |

w * ex
=w * ey

! Cdlculo das forg¢as de atracao

DO i

=1
IF (
ELSE
END
IF (
ELSE
END

DO j

» ny
i > 1) THEN
up =i -1
up = ny
IF

i < ny ) THEN
down =i + 1

down =1

IF

=1, nx

IF ( j > 1 ) THEN
left = j -1

ELSE
left = j

END IF

IF ( j < nx ) THEN
right = j + 1
ELSE
right = j
END IF

IF ( nos_solidos(i,j) == @ ) THEN
rhotemp = (/ rho(i,j), rho(i,right), rho(up,j), rho(i,left), rho(down,j),

rho(up,right), &

rho(up,left), rho(down,left), rho(down,right) /)
Fx(i,j) = -G * sum(a * rhotemp)
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Fy(i,J) -G * sum(b * rhotemp)

nostemp = (/ nos_solidos(i,j), nos_solidos(i,right), nos_solidos(up,j),
nos_solidos(i,left), nos_solidos(down,j), &

nos_solidos(up,right), nos_solidos(up,left), nos_solidos(down,left),
nos_solidos(down,right) /)

Fadsx(i,j) = -Gads * sum(a * nostemp)
Fadsy(i,j) = -Gads * sum(b * nostemp)
END IF
END DO
END DO
RETURN

END SUBROUTINE

A.3.6. Velocidade de Equilibrio

SUBROUTINE uequilibrio(nx, ny, tau, ga, uxbulk, uybulk, Fx, Fy, Fadsx, Fadsy, uxeq, uyeq)
| Descrig¢ao: Subrotina para o calculo da velocidade do bulk

IMPLICIT NONE

| Declaragao de parametros de entrada e saida

INTEGER, INTENT(IN) :: nx
INTEGER, INTENT(IN) :: ny

REAL, INTENT(IN) :: tau

REAL, INTENT(IN) :: ga

REAL, INTENT(IN) :: uxbulk(ny,nx)
REAL, INTENT(IN) :: uybulk(ny,nx)
REAL, INTENT(IN) :: Fx(ny,nx)
REAL, INTENT(IN) :: Fy(ny,nx)
REAL, INTENT(IN) :: Fadsx(ny,nx)
REAL, INTENT(IN) :: Fadsy(ny,nx)
REAL, INTENT(OUT) :: uxeq(ny,nx)
REAL, INTENT(OUT) :: uyeq(ny,nx)

I Cadlculo de uxeq e uyeq

uxeq = uxbulk + tau * Fx + tau * Fadsx
uyeq = uybulk + tau * Fy + tau * Fadsy + tau * ga

RETURN
END SUBROUTINE

A.3.7. Colisdo

SUBROUTINE colisao(nx, ny, tau, nos_solidos, feq, f)

| Descrig¢ao: Subrotina para a etapa de colisdo do método Lattice Boltzmann
IMPLICIT NONE

| Declarag¢ao de parametros de entrada e saida

INTEGER, INTENT(IN) :: nx

INTEGER, INTENT(IN) :: ny

REAL, INTENT(IN) :: tau

REAL, INTENT(IN) :: nos_solidos(ny,nx)

REAL, INTENT(IN) :: feq(ny,nx,9)

REAL, INTENT(INOUT) :: f(ny,nx,9)

| Declarac¢ao de varidveis auxiliares

INTEGER :: k



REAL :: ftemp(ny,nx,9)

I Atualizagao da distribuicao de velocidades pela colisao

DOk =1, 9

WHERE ( nos_solidos == 0 )
ftemp(:,:,k) = f(:,:,k) - (f(:,:,k) - feq(:,:,k)) / tau

ELSEWHER

E

ftemp(:,:,k) = ©

END WHER
END DO

f = ftemp

RETURN

E

END SUBROUTINE

A.3.8. Propagacéao

SUBROUTINE propagacao(nx, ny, nos_solidos, f)

| Descrigado: Subrotina para a etapa de propagacao do método Lattice Boltzmann

IMPLICIT NON

| Declaracao de parametros de entrada e saida

E

INTEGER, INTENT(IN) :: nx
INTEGER, INTENT(IN) :: ny
(IN) ::

REAL, INTENT

REAL, INTENT(INOUT) ::

| Declarac¢ao de variaveis auxiliares

INTEGER :: 1
INTEGER ::

> J

nos_solidos(ny,nx)
f(ny,nx,9)

up, down, left, right

REAL :: ftemp(ny,nx,9)

I Inicializag¢do de ftemp

ftemp = 0.

! Propaga¢ao das distribuicdes

DOi=1, n
IF (i
up
ELSE
up
END IF

v

IF (1<
down

ELSE
down

END IF

DO j

1
IF (

ELSE

Mo

END

IF ( j < nx ) THEN

ELSE

1) THEN

i-1

ny

ny ) THEN
=1i+1

n

v X
=

]
lef

+
1]

left =
IF

) THEN
j-1

nx

right = j + 1

right

1

100



END IF

IF ( nos_solidos(i,j) == @ ) THEN
{temp(i)jxl) = f(i,j,l)
ftemp(i,right,2) = f(i,j,2)
ftemp(up,j,3) = £(i,3,3)
ftemp(i,left,4) = f(i,3,4)
ftemp(down,j,5) = f(i,3,5)
ftemp(up,right,6) = f(i,j,6)
ftemp(up,left,7) = f(i,j,7)
ftemp(down,left,8) = f(i,j,8)
ftemp(down,right,9) = f(i,3j,9)

ELSE
ftemp(i,right,2) = f(i,right,4)
ftemp(up,j,3) = f(up,3,5)
ftemp(i,left,4) = f(i,left,2)
ftemp(down,j,5) = f(down,j,3)
ftemp(up,right,6) = f(up,right,8)
ftemp(up,left,7) = f(up,left,9)
ftemp(down,left,8) = f(down,left,6)
ftemp(down,right,9) = f(down,right,7)

END IF

END DO
END DO

f = ftemp

RETURN
END SUBROUTINE
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Apéndice B — Codigo em MATLAB®

O cddigo a seguir foi utilizado para a geracdo automatica e sequencial de
imagens no formato PNG. Estas imagens foram utilizadas para montar animacdes dos
processos simulados.

files = dir('*.dat'");

[~,idx] = sort([files.datenum]);
load limrho.txt;

load time.txt;

for i=l:length(files)
eval (['load " files (idx (1)) .name -ascii']l);
name = eval (strrep(files(idx(i)) .name,'.dat',"'"'));
imagesc (name, limrho)
colorbar ('eastoutside')
axis equal off
drawnow
filename = sprintf('densidade%d.png',time*1i);
saveas (gcf, filename, "'png')
end

]
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