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RESUMO zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

AzyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA maioria dos reatores eletroquimicos apresenta reacoes, onde ocorre o 

desprendimento de gas, que evoluem no sistema na forma de bolhas. O desprendimento e a 

evolucao destas bolhas influenciam na hidrodinamica dos reatores, muitas vezes, zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

melhorando a transferencia de massa entre o eletrodo e a solucao eletrolitica. 

Consequentemente, devido a emissao destes gases, o comportamento hidrodinamico em 

reatores eletroquimicos e, geralmente, complexo representando um campo extremamente 

amplo para pesquisas. O principal objetivo deste trabalho e estudar um sistema bifasico 

(gas-liquido) a fim de prever a influencia do desprendimento das bolhas de hidrogenio, 

geradas eletroquimicamente no interior da semi-celula catodica, geometria eletroquimica 

de bancada, disponivel no Laboratorio de Engenharia Eletroquimica da UFCG/CC T7DEQ. 

No entanto, para este estudo, adotou-se a hipotese de gas injetado no interior da semi-

celula a partir de toda a superficie catodica. Com esta hipotese, foi possivel estudar e 

analisar numericamente o comportamento hidrodinamico das bolhas de hidrogenio no 

interior do dominio de estudo, aplicado-se os conceitos de fluidodinamica computacional a 

partir do CFX-4. Desta forma, visando levar em consideracao os fenomenos da 

coalescencia e da distribuicao do diametro das bolhas, foi implementado o modelo MUSIG 

("Multiple-size-group") a fim de estudar a hidrodinamica dos fluidos no interior do 

compartimento catodico. Com a aplicacao deste modelo, foi possivel enfatizar o carater 

tridimensional do escoamento da fase gasosa na semi-celula eletrolitica. Todavia, a fase 

liquida apresentou um comportamento ad verso do que se esperava, ou seja, nao exibiu 

nenhuma influencia advinda do comportamento da fase gas. Outro fato a ser destacado e 

que a coalescencia e a distribuicao do diametro das bolhas de hidrogenio, nas condicoes 

aplicadas, nao apresentou influencia significativa no comportamento dos fluidos, embora o 

perfil da cortina.de gas,gerada nas proximidades da superficie catodica, tenha apresentado 

um comportamento semdharrte ao observado na celula experimental. Assim, os resultados 

apresentados neste trabalho viabilizam novos caminhos para o estudo de geometrias do 

eletrodo que permitam o desprendimento das bolhas de hidrogenio com maior facilidade o 

que proporcionara uma reducao do sobrepotencial do processo de producao de cloro-soda 

eletroquimicamente. 
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Most of the electrochemical reactors present reactions, where hydrogen 

detachment occurs, which comes out of the system in the form of bubbles. The detachment 

and the evolution of these bubbles influence the hydrodynamics of the reactors, sometimes, 

improving the mass transfer between the electrode and the electrolytic solution. 

Consequently, due- to the emission of these gases, the hydrodynamic behavior in 

electrochemical reactors is, usually complex, representing an extremely wide field for 

research. The main objective of this work is to study a biphasic system (gas-liquid) in order 

to foresee the influence of the detachment of the hydrogen bubbles, electrochemicaly 

generated inside of the cathodic half-cell, of bench-scate electrochemical geometry, 

available in the Laboratory of Electrochemical Engineering of UFCG/CCT/DEQ. 

However, the hypothesis adopted was that the gas was injected in the half-cell from all the 

cathodic surface. With this hypothesis, it was possible to study and to analyze numerically 

the hydrodynamic behavior of the hydrogen bubbles in the study domain, applying the 

concepts of computational fluid dynamics from the CFX-4. In this way, aiming to take in 

consideration the coalescence phenomena and the bubbles diameter distribution, the 

MUSIG model ("Multiple-Size-Group") was implemented for studying the hydrodynamics 

of fluids inside the cathodic compartment. With application of this model, it was possible 

to emphasize the three-dimensional character of gas phase draining in the electrolytic half-

cell. However, the liquid phase presented an adverse behavior from what was expected, 

that is, it did not show any influence occurred in the gas phase behavior. Other fact to be 

stressed detached is that the coalescence and the distribution of the hydrogen bubbles 

diameter, in the applied conditions, did not present significant influence on the behavior of 

the fluids, although the gas curtain profile generated in the cathodic surface 

neighbourhood, has presented similar- behavior to that observed in the experimental cell. 

Thus, the presented results in. this work make possible new ways for the electrode 

geometry study that allow the detachment of the hydrogen bubbles with greater ease, 

which would provide a reduction in overpotential of the electrochemical process of chlor-

soda production. 
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I n t r o d u ca o zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

A simulagao numerica em Mecanica dos Fluidos e Transferencia de Calor e Massa, 

bastante conhecida como CFD -zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA "Com putational Fluid Dynam ics", teve um expressivo 

desenvolvimento nos ultimos 20 anos. Inicialmente, como uma ferramenta para analise de 

problemas fisicos em nivel de investigacao cientifica e, atualmente, como uma poderosa 

ferramenta, para a solugao de importantes problemas aplicados a engenharia (Maliska, 

1995). 

Devido a grande dificuldade e custo de implementacao das condigoes nao ideais 

dos processos, a partir de equipamentos de laboratorio ou em escala piloto, pesquisadores, 

projetistas de equipamento e engenheiros de processo estao, cada vez mais, utilizando a 

fluidodinamica computacional (CFD) como ferramenta na analise do comportamento do 

fluido e no estudo do desempenho de equipamentos de processo (Bakker et alii, 2001). O 

CFD permite uma investigacao detalhada da mecanica do fluido, da transferencia de massa zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

e/ou calor e dos* efeitos locais nestes rrpos de equipamento (reatores quimicos e 

eletroquimicos, trocadores de calor, tanques de mistura, ciclones, sistemas de combustao, 

entre outros). Em muitos casos estes estudos, aplicados a engenharia de processos 

quimicos, resulta em uma maior seguranga, desempenho e confiabilidade da aplicagao do 

"scale-up" e, consequentemente, numa maior produtividade da planta de produgao. 0 

presente trabalho faz uso desta tecnica para descrever o comportamento hidrodinamico da 

evolugao e desprendimento de bolhas de gas hidrogenio em uma celula eletrolitica. 

E conhecido que a produgao de bolhas de gas durante um processo eletroquimico, 

tern um efeito indesejavel sobre o rendimento energetico. As bolhas de gas formadas sobre 

o eletrodo, diminui a transferencia de massa no eletrolito, aumentando a resistencia 

especifica da solugao e, consequentemente, o sobrepotencial de operagao, afetando, assim, 

o funcionamento da celula e o rendimento energetico do sistema. Nos casos de eletrodos 

tridimensionals, sua geometria pode ser otimizada de forma a reduzir a permanencia de 

bolhas de gas na sua superficie (Stevampvie et alii, 1998; Nafedov et alii, 1999 ;Vilar et 

alii, 2001). 

A partir das micro-bolhas de gas geradas eletroquimicamente, os pequenos nucleos 

de bolhas aparecem devido as imperfeigoes na superficie do eletrodo e evoluem, 
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simultaneamente, em consequencia da elevada supersaturagao do gas, na vizinhanca do 

eletrodo (Vogt, 1984a). Desta forma, os tamanhos e propriedades fisicas das bolhas e seu 

desprendimento do eletrodo dependem das condicoes da superficie, do angulo de contato 

entre a bolha e o catodo, das propriedades de macro-conveccao do eletrolito, ou seja, da 

natureza do eletrolito e do material do eletrodo. Por isso, a determinacao, compreensao e 

estudo de uma geometria que represente, numerica e experimentalmente, a evolucao das 

bolhas no eletrodo tern grande importancia nos processos eletroquimicos. 

Estudos realizados mostram que o sobrepotencial de RDH (Reagao de 

Desprendimento de Hidrogenio)- coniribui em ate 10% do potencial total de operacao de 

uma celula industrial para produgao de soda-cloro, ou seja, 340 mV de um total de 3,47 V 

(Andrade, 2000). Uma vez que o sistema seja otimizado do ponto de vista da geometria do 

eletrodo, compete entao melhorar o desempenho dos eletrodos frente a reagao desejada e, 

consequentemente, diminuir a diferenga de potencial (AE). A otimizagao do sistema 

permitira que eletrodos, nos quais a reagao principal seja a RDH, operem com uma maior 

eficiencia, reduzindo o consumo energetico. Do ponto de vista tecnologico, a melhoria 

prevista atende a industria de produgao de cloro e soda caustica atraves da eletrolise do 

cloreto de sodio (salmoura),zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA a qua! e, a segunda maior consumidora de energia eletrica no 

mundo (Oniciu et alii, 1997). Sendo assim, metodos rapidos e rigorosos de determinagao 

de perfis de velocidade e concentragao, ajudam, no entendimento do processo, 

proporcionando ao usuario a possibilidade de simular diferentes situagoes e problemas. 

O presente trabalho faz parte de um projeto que visa a obtengao e o estudo de 

geometrias catodicas que facilitem o desprendimento de bolhas de gas de hidrogenio na 

produgao de cloro-soda. Sera, entao, abordado nesta dissertagao um estudo do 

ctTrrrportamento hidrodinamico de um meio bifasico (gas hidrogenio e agua) no interior de 

uma celula eletrolitica. Para tanto, empregou-se o metodo dos volumes finitos em conjunto 

com malhas estruturadas, utilizando o aplicativo computacional CFX, versao 4.4 da AEA 

Technology. Foi, igualmente, aplicado o modelo MUSIG - Multiple Size Group, 

disponivel neste, software,, para-modelar a-fase dispersa, bolhas de hidrogenio, evoluindo na 

fase continua, agua. 
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I Ca p i t u lo 

F lu id o d in a m ica Co m p u t a c i o n a l zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

"iVazyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA medida em que as leis da matematica referem-se a realidade, elas nao 

sao exatas; e na medida em que elas sao exatas, nao se referem a 

realidade.A imaginagao e mais importante que o conhecimento. " 

Albert Einstein. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

1.1 Por que simular escoamentos? 

Ao longo dos anos o estudo de escoamentos tern sido objeto de estudo em varios 

problemas, por meio da simulacao numerica. Esta, por sua vez, e uma ferramenta 

extremamente poderosa que vem sendo utilizada em diversificadas areas, como a 

engenharia e a medicina. Todavia, existe uma pergunta que, geralmente, e feita: Por que 

precisamos dasimakeao nuraerica^s^e- possivel realizar um experimento com o fluido em 

laboratorio? 

Antes do advento do computador, podiamos estudar o escoamento de um fluido de 

duas formas distintas: 

1. Tecnicas experimentais: Desde a antigiiidade que se utilizam, elaboram e 

executam experimentos capazes de nos fornecer informacdes sobre os fenomenos 

fisicos de interesse. Sua grande vantagem e o fato de tratar com o sistema real. No 

entanto, alguns problemas envolvendo fluidos nao podem ser modelados em 

laboratorio, devido ao altissimo custo, por questoes de seguranca, como e o caso da 

transferencia de calor no nucleo de reatores nucleares, ou pela dificuldade de 

reproducao das condicoes reais, como por exemplo, no escoamento supersonico a 

grandes altitudes ou na simulacao de reservatorios de petroleo (Maliska, 1995). 

2. Estudos teoricos: Desde do seculo X I X , importantes avancos tern sido registrados 

na obtencao de equacoes que descrevem e modelam o escoamento de um fluido, 

dentre estas destacam-se as equacSes de Navier-Stokes. Porem, a complexidade 

destas equacoes inviabiliza a obtencao de solucoes analiticas, a nao ser para 

problemas envolvendo escoamentos simples. 
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A limitacao das analises teoricas fez com que metodos experimentais fossem 

largamente empregados, como por exemplo, o tunel de vento, frequentemente utilizado 

para a determinacao dos efeitos do escoamento do ar sobre as superficies de um aviao ou 

automovel. 

Com a crescente disponibilidade dos computadores, apos a decada de 1960, e o 

avanco das tecnicas computacionais, surgiu uma terceira alteraativa para o estudo do 

escoamento de fluidos.zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA As solucoes numericas dos modelos de fluidodinamica geraram 

resultados satisfatorios abrindo um novo ramo de conhecimento, com fortes caracteristicas 

interdisciplinares, recebendo o nome de dinamica de fluidos computacional (DFC) ou 

fluidodinamica computacional (FDC) ou "Computational Fluid Dynamics" (CFD). 

(http://www.lcad.icmc.usp.br/~fortuna/DFC/) zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

1.2 Historico da Fluidodinamica Computacional 

O comportamento dos fluidos (gases e liquidos) tern intrigado os cientistas durante 

seculos. Diversos engenheiros e matematicos tern dedicado demasiado empenho ao estudo 

da fluidodinamica e a predicao do movimento do fluido. O historico aqui introduzido foi 

obtido a partir do site da NASA (http://ltp.larc.nasa. gov/aero). 

Em 1500, Leonardo da Vinci projetou uma aeronave no formato de asas de 

morcego, a qual pode ser considerado como um progresso cientifico. Mais tarde, em 1783, 

os irmaos Montgolfier voaram pela primeira vez em um balao de ar quente sem sequer 

entender asrazoes fisicas e cientificas pelo o qual o balao voava. Como ilustra a Figura 1-1. 

O primeiro cientista com conhecimentos em comportamento de fluidos surgiu em 

1834, quando o frances Benoit Clapeyron introduziu uma combinagao da Lei de Charles 

(1802) e a Lei de Boyle (1664), conhecida como a Lei dos Gases Ideais, pV = nRT, 

tornando-se a primeira equagao generalizada a ter um impacto permanente sobre a predicao 

do comportamento do fluido. 

Em 1822, Claude-Luis Navier apresentou uma serie de equacoes que foram 

derivadas independentemente por George Gabriel Stokes em 1845, a qual sao conhecidas 

como as equacoes de Navier-Stokes. Estas equacoes relacionam a pressao local e as 

velocidades dentro de um corpo do fluido em movimento. Elas consistem na conservacao 

i 
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da massa, da quantidade de movimento e da energia, que em conjunto com a lei dos gases 

ideais incluem todos os efeitos que a teoria do fluxo potencial' despreza. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

Figura 1-1 - Figuras ilustrativas: a) Aeronave com formato de asas de morcego criada por Leonardo 

da Vinci; b) Balao criado pelos irmaos Montgolfier. Fonte: htti)://lti).larc.nasa.gov/aero. 

Apesar do fato das equacoes de Navier-Stokes antecederem a lei dos gases 

perfeitos, elas permaneceram obscuras e nao foram bem compreendidas por muitos anos. A 

grande complexidade matematica destas, permitiu poucas solucoes para fluxos 

simplificados. Ate mesmo seu fomentador original, Navier, nao conseguiu entender o 

mecanismo da viscosidade ou a tensao de cisalhamento interno, que fazia com que alguns 

fluidos parecessem mais densos que outros. Stokes foi quern compreendeu os efeitos 

viscosos e encontrou algumas solucoes para estas equacoes. Entretanto, Navier apresentou 

a forma correta das equacoes que descrevem o comportamento para a maioria dos fluxos 

de fluidos. 

Em 1904, o alemao Ludwig Prandtl, engenheiro mecanico e pesquisador, tornou-se 

o primeiro a estabelecer uma analise para fluidodinamica. Sua mais notavel descoberta foi 

a lei dazyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA camada limite. 

A lei da camada limite descreve a fina camada de tluido que passa sobre um objeto 

onde as forcas de atrito sao significantes, ver Figura 1-2. Na extremidade externa da 

1 A teoria do fluxo potencial assume que o fluido e incomprcssivcl. irrotacional c inviscido. ou seja. nao 

indica ncnhuma scparacao do fluxo a partir da superficie c nem que o rcsultado do arrastc ou atrito e nulo 

sobre um corpo. Esta teoria foi utilizada por diversos cicntistas pouco depois do inicio de 1900 para calcular 

o fluxo do fluido. 
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camada limite o fluido nao sente os efeitos do atrito, mas sua proximidade da superficie do 

objeto faz com que o fluido perca, vagarosamente, o movimento devido a viscosidade. 

Com esta descoberta, Prandtl mostrou que os efeitos do atrito descritos pela equacao de 

Navier-Stokes existem apenas em uma pequena camada onde o fluido escoa sobre a 

superficie, e que fora dela o escoamento segue o modelo do fluxo potencial. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

Efeitos nao viscosos Efeitos nao viscosos 

Camada Limite Camada Limite 

- •* *? 

Efeitos Viscosos 

Figura 1-2 - Diagrama de um fluido escoando sobre uma superficie plana mostrando o 

desenvolvimento da camada limite. 

Em virtude da grande complexidade matematica destas equacoes e possivel obter 

apenas algumas poucas solucoes para fluxos simplificados. O que sugere a utilizacao de 

outras ferramentas para a utilizacao destas equacoes completas. 

Os primeiros programas- computational s envolvendo a fluidodinamica foram 

desenvolvidos nos. anas. 60, todavia. em. victude das restricoes dos computadores daquela 

epoca estes apresentaram severas limitacoes. Estes problemas continuaram ate os meados 

de 1980, quando aplicativos comerciais comecaram a ser disponibilizados e rapidamente 

adotados pelas industrias aeroespaciais, de automovel e nucleares. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

1.3 O que 6 FDC? 

O FDC e a ferramenta responsavel por predizer o comportamento do escoamento 

do fluido, da transferencia de calor, da transferencia de massa, das reacoes quimicas, e dos 

fenomenos relacionados, resolvendo as equacoes matematicas que governam estes 

processos a partir de um algoritmo numerico. 

A analise dos resultados do FDC sao relevantes na engenharia, pois os dados 

podem ser usados em estudos conceituais de novos projetos, desenvolvimento de produtos 

detalhados, entre outros. 
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Para aplicar o FDC, a geometria de interesse deve passar inicialmente por um 

processo de discretizacao, ou seja, divisao em varias celulas computacionais. 0 

computador em conjunto com metodo numericos resolve um sistema de equacoes 

algebricas que representam de uma forma discreta a velocidade, pressao, concentracao e 

temperatura do fluido confinado em uma regiao. Este sistema e proveniente de 

simplificacoes discretas aplicadas as equacoes de conservacao de massa, energia e 

quantidade de movimento. 

Apesar da crescente simpatia do usuario com os modernos aplicativos 

computacionais de FDC, existe alguns pontos pelos quais o usuario deve estar atento: 

i .zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA Uso de malhas grosseiras e de ma qualidade: Nao se pode obter detalhes de um 

problema onde a solugao desejada e menor que o tamanho da celula da malha. 

Freqtientemente, caracteristicas de pequenos fluxos em uma dada regiao do 

dominio de estudo precisam ser determinadas em grandes detalhes para predizer 

caracteristicas de grandes fluxos com precisao em outras regioes. Isto pode 

conduzir a necessidade de uma malha melhor confeccionada do que a inicialmente 

idealizada. 

i i . Uso de resultados divergentes: Os algoritmos que sao empregados para resolver o 

conjunto de equacoes algebricas disponiveis nos aplicativos computacionais do 

FDC sao iterativos e, entao, e necessario assegurar que a convergencia sera atingida 

antes de utilizar os resultados obtidos. 

i i i . Uso dos dados das propriedades fisicas erroneos: Isto soa trivial, mas nao e. Por 

exemplo, as curvas de viscosidade podem ter sido determinadas a uma temperatura, 

mas se os valores atuais no dominio de fluxo estiverem fora desta faixa, entao as 

curvas podem nao ser as esperadas e resultados validos e incorretos podem ser 

obtidos. 

Felizmente, nenhuns destes problemas sao cruciais a tecnologia do FDC. Uma 

malha grosseira pode ser refinada e constantes fisicas precisas podem ser medidas. Tais 

inconveniencias podem ser desconsideradasy ao avalia-se os seguintes beneficios: 

• O FDC pode ser usado para projetar quando as correlacoes ou dados experimentais 

nao estao disponiveis; 

• O FDC pode ser usado em scale-up, pois reduz os problemas normalmente 

encontrados, uma vez que os modelos estao baseados na fisica fundamental e sao 

escalas independentes. 
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• Preve dados inclusivos que nao sao facilmente alcancados experimentalmente; 

• Ao avaliar problemas de planta, o FDC e capaz de destacar a causa raiz, nao apenas 

o efeito. 

• Esta tecnica pode ser usada para complementar a modelagem. Alguns engenheiros 

de projeto usam a analise do FDC para investigar novos sistemas antes de decidir 

que e quantos testes de validacao precisam ser executados. 

No geral, o procedimento computacional na fluidodinamica tern o intuito de tornar 

as- investigacoes experimentais- mais eficientes, possibilitando um entendimento mais 

profundo dos processos de. escoamento. Deve ficar bem claro que a fluidodinamica 

computacional tern como objetivo complementar, e nao substituir, os estudos teoricos e 

experimentais sobre o movimento de fluidos, porem, em conjunto, proporcionam um 

entendimento mais claro do processo como um todo. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

1.4 Metodos de Discretizagao das Equagoes de Conservagao 

O uso de tecnicas numericas para solugao de complexos problemas da engenharia, 

tern permitido o projeto e otimizagao de equipamentos e sistemas de uma forma jamais 

imaginada a 30 ou 40 anos atras. Isto foi possivel, principalmente, devido ao fantastico 

desenvolvimento da capacidade computacional, tanto em termos de velocidade e 

capacidade de armazenamento como ao aperfeicoamento dos metodos numericos, que 

permitem converter as equagoes diferenciais de conservagao de massa, quantidade de 

movimento, energia e das especies quimicas. Dentre estes metodos os mais utilizados sao: 

o metodo das diferengas finitas, o metodo dos elementos finitos e o metodo dos volumes 

finitos. A Tabela 1-1 foi gentilmente cedida por Farias Neto (1997) e ilustra algumas 

caracteristicas destes metodos numericos. 
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Tabela 1-1 - Comparacao entre os principals metodos numericos utilizados para resolucao das 

equacoes difcrcnciais. 

Diferengas Volumes Elementos 

Finitas Finitos Finitos 

0 metodo e baseado na 0 dominio de calculo 0 dominio de estudo 

expansao da serie de e dividido em Q, e subdividido em 

Taylor e na aplicacao subdominios ou um numero finito de 

direta das definigoes de volumes de controle. sub-dominios Cf, 

derfvada (Gosman et Em seguida, sobre denominando-se 

alii, 1969; Hirsch, 1988; cada um dos volumes elementos finitos. 

Prihcfpfos 
Saatdjian, 1993). de controle, sao Em seguida, sobre um 

Basicos 
escritos os balancos de ou varios Q

e constroi-
Basicos 

conservagao se uma fungao de base 

associados as (Pk, que pode ser um 

equagoes que serao 
polinomio. 

solucionadas (Zienkiewicz e Taylor, 

(Patankar e Spalding, 
1994). 

1972; Hirsch, 1988; 

Maliska, 1995). 

As grandezas A solugao resultante Neste metodo supoe-

pesquisadas sao sugere que a integral se que a variagao da 

calculadas sobre os de conservagao da grandeza estudada 

pontos da malha e nao quantidade de massa, sobre os pontos da 

existe uma fungao para movimento e energia malha e os pontos 

definir os componentes sao precisamente interpolados estao de 

entre estes pontos satisfeitas, nao acordo com a fungao 

Caracteristicas 
entre estes pontos 

de interpolagao (Gosman et alii, 1969; importa qual o grupo de interpolagao 

Buffat, 1991). de volume de controle escolhida (Hussey et 

e, seguramente, sobre alii, 1970; Buffat, 

o dominio inteiro 1991). 

(Patankar, 1980; 

Hirsch, 1988; Maliska, 

1995). 
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A discretizacao e a Aplicacoes possiveis Grande flexibilidade 

programacao deste para varios dominios ao gerar malhas 

metodo sao relativa- complexos, com complexas, caso seja 

mente simples; Tempo consideravel necessario a condigao 

de calculo baixo; Um rendimento quando de malhas nao-

estudo sobre a comparado as estruturadas. 

convergencia local esta diferengas finitas, pois Existe uma base 

disponivel: o Teorema as malhas utilizadas matematica solida e 

Vantagens 
da equivalence, de Lax nao necessitam ser geral, o que permite a 

Vantagens 
da equivalence, de Lax geral, o que permite a 

Vantagens 
dar a condicao neces- regulares (Patankar, construgao de 

saria e suficiente para a 1980). Apos a esquemas numericos 

convergencia de um discretizacao das de maneira satisfatoria 

problema linear; Uma equagoes diferenciais, (Zienkiewicz e Taylor, 

rica biblioteca de as propriedades 1994). 

aplicacoes desenvol- conservativas sao 

vida depois dos anos 60 mantidas (Patankar, 

esta disponivel (Buffat, 1980; Hirsch, 1988; 

1991;Saatdjian, 1993). Maliska, 1995;). 

Limitacoes para o Nao existe ate o Tempo computacional 

dominio simples; presente, uma teoria alto; Formulagao 

0 refinamento local de matematica geral sensivel ao esquema 

uma malha, para sobre a convergencia de diferengas centrais, 

aumentar a precisao de para estimagao dos o que pode conduzir a 

um calculo e dificil de erros; A utilizagao das resultados pouco 

Desvantagens ser empregada (Gosman malhas estruturada realistas (Zienkiewicz 

et alii, 1969; Saatdjian, durante a maior parte e Taylor, 1994; Dhatt 

1993). dos casos, nao permite e Touzot, 1984; 

tratar dos dominios Patankar, 1980;| 

relativamente Hughes, 1978). 

complexos (Patankar, 

1980). 
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A maioria dos problemas tecnicos/cientificos ou da industria quimica, que 

envolvem escoamento de fluidos com transferencia de calor e/ou massa, exigem uma 

solugao conjunta das equagoes da conservagao da massa, da quantidade de movimento, da 

energia e/ou da especie quimica. Devido ao forte acoplamento existente entre as equagoes 

e a presenga de termos nao-lineares, torna-se necessaria a utilizagao de metodos numericos. 

Atualmente, o estudo de transferencia de calor e massa em equipamentos tridimensionals 

depende da solugao de complexos sistemas de equagoes diferenciais parciais, cuja solugao 

analitica e muito complicada ou ate mesmo desconhecida. 

A facilidade de utilizagao dos metodos numericos e a qualidade dos resultados 

obtidos tern sido um atrativo sempre crescente para aumentar sua utilizagao, aliada a 

economia de tempo de projeto e obviamente, do custo total do equipamento. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

1.5 Metodos dos Volumes Finitos 

Segundo Hirsch (1988), ozyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA Metodo dos Volumes Finitos foi aparentemente 

mrrrxhizrdo no czmpo da fhrrdodfrramica rrnmerica por McDonald e Mac-Cormack e 

Paullay para solucionar problemas bidimensionais e as equagoes de Euler (dependente do 

tempo), e estendidas mais tarde por Rizzi e Inouye para fluxos tridimensionals. 

Em muitas ocasioes o metodo dos volumes finitos (MVF) tern sido confundido com 

o metodo das diferengas finitas (MDF) pelo fato das equagoes obtidas, por ambos os 

metodos, serem identicas quando as propriedades termofisicas sao constantes. Entretanto, 

os dois metodos tern bases de formagao bastante diferenciadas. Enquanto o MDF tern uma 

dedugao puramente matematica, a partir da aproximagao de derivadas usando serie de 

Taylor, a formulagao do MVF tern base fisica. 

O metodo dos volumes finitos foi desenvolvido para a obtengao da solugao de 

problemas de escoamentos de fluidos, com ou sem transferencia de massa, reagao quimica 

e/ou bioquimica, onde todas as variaveis possuem o mesmo volume de controle. Este 

metodo associa o carater fisico- de cada termo da equagao diferencial com a matematica, 

obtendo as equagoes aproximadas atraves dos balangos de conservagao da propriedade 

envolvida (massa, quantidade de movimento, entalpia, etc.) no volume elementar (Maliska, 

1995). 
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Segundo Maliska (1995), algumas de suas vantagens, em relacao a outros metodos, 

e que ao criar suas equagoes aproximadas, este metodo realiza um balango de propriedade 

em nivel de volumes elementares que devem ser satisfeitos para qualquer tamanho de 

malha, ou seja, todos os principios de conservagao podem ser checados em uma malha 

grosseira, tornando as execugoes no computador mais rapidas. 

Desta forma, o MVF, na qual a formulagao integral da lei de conservagao e 

discretizada diretamente no espago fisico, pode ser tratado como um metodo independente 

devido a sua. ampla flexibilidade-para malhas arbitraria (Hirsch, 1988). A Figura 1-3 

representazyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA uma malha empregada para um caso bidimensional, com seu volume elementar 

para integragao centrado no ponto P. Cada elemento da Figura 1-3 e conhecido como um 

volume de controle e o balango de conservagao e realizado sobre o volume. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

2 zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

• N zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

t n 

• Volume elementar 

Para Integragao 

w E 
• •zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA < 

w ± 
; s 

• 
| 

2 

• ts • • 

Figura 1-3 - Malha representativa para um problema bidimensional. 

O dominio de calculo e dividido em varios volumes de controle nao sobrepostos tal 

que haja um no da malha em cada volume de controle. A equagao diferencial e integrada 

sobre cada volume de controle, a fim de obter as equagoes aproximadas, pois nem todos os 

balangos sao faceis de deduzir. O metodo tambem pode ser demonstrado atraves da 

realizagao do balango da propriedade em questao, nos volumes elementares ou finitos 

(Franco, 2000). 

Aplicando um balango de massa nos volumes de controle mostrados na Figuras 1-4 

e 1-5, pode-se chegar a seguinte relagao: 

puAx\ e -pwAr| H. + pvAy| „ -pvA)\, + pwAz\ u -pwAz\ d = 0 (J) 

ou 

Ae-Aw + An-As + Au-Ad = 0 ( 2 ) 
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onde w, n, e, s, uedrepresentam os pontos cardeais. 

Dividindo a equacao acima por Ax Ay Az: 

puAx\ pu\x M pvAy\ n pvAy p\v.Sz\ -pwAz\ 
= 0 zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA(3) 

Ax Ay Az 

Aplicando o limite quando a variagao de volume (AV) tende a zero, obtem-se a 

equacao da conservagao da massa para regime permanente na forma diferencial. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

c(pu)zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA , d{pv) d(pw ) 

Ax zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA+ • Ay Az 
= 0 (4) zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

Volume de Controle 

Figura 1-4 - Figura representativa de um 

volume de controle. 

Figura 1-5 - Volume de controle, onde A s , 

representa o fluxo massico e i as direcoes 

cardeais. Fonte: A E A Technology (2000). 

Hirsch (1988), afirmou que o metodo MVF torna-se vantajoso por trabalhar com 

malhas arbitrarias, uma vez que, um grande numero de opcoes e disposto para a definigao 

do volume de controle ao redor da lei de conservagao expressa. Desta forma, modificando 

a forma e localizagao do volume de controle associado em um dado ponto da malha, ambos 

variando as regras e precisao para a avaliagao do fluxo atraves da superficie de controle, 

tem-se consideravel flexibilidade para trabalhar-se com o metodo dos volumes finitos, 

alem de assegurar que a quantidade de massa, quantidade de movimento e energia, tambem 

permanegam conservadas para o nivel discretizado. 

A principal caracteristica (ou propriedade) da formulagao dos volumes finitos e que 

a solugao resultante implica que as quantidades, tais como: massa, quantidade de 

movimento e energia sao exatamente satisfeitas sobre qualquer grupo de volumes de 

controle e, naturalmente, sobre todo o dominio. Esta caracteristica e valida para qualquer 

numero de pontos da grade. Desse modo, uma malha grosseira exibe o balango global 

exato (Hirsch, 1988). 
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Segundo Patankar (1980), cada parte do perfil que expressa a variagao do fluxo 

entre os pontos da malha e usado para avaliar as integrals necessarias. 0 resultado e a 

equagao de discretizacao que contem os valores do fluxo para um grupo de pontos da 

malha. Assim, a equagao de discretizagao, obtida desta maneira, expressa o principio de 

conservagao do fluxo para o volume de controle finito. A equagao de discretizagao, obtida 

desta maneira, expressa o principio de conservagao do fluxo para o volume de controle 

finito, da mesma forma que a equagao diferencial expressa, para um volume de controle 

infinitesimal. 

O procedimento aqui adotado e preferido por facilitar a generalizagao do calculo 

dos coeficientes se todos os volumes tiverem as mesmas caracteristicas, e por simplificar a 

aplicagao das condigoes de contorno quando sistemas de equagoes estiverem sendo 

resolvidos. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

1.6 Discretizagao do Dominio Fisico 

AzyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA Discretizagao pode ser definida como sendo o processo na qual as equagoes 

diferenciais que regem o processo sao substituidas por suas contrapartes discretas, ou seja, 

as equagoes diferenciais sao transformadas em equagoes algebricas que tentam aproximar 

corretamente o transporte de propriedades fisicas (Spogis, 2002). Portanto, as informagoes 

continuas contidas na solugao exata da equagao diferencial sao substituidas por valores 

discretos distribuidos num conjunto de pontos nodais sobre o dominio de estudo, o qual 

denomina-se de malha. Tem-se assim, a distribuigao de fluxo discretizada, a qual e 

conhecida como discretizagao. Os locais discretizados sao chamados de "grid" ou malha. 

A Figura 1-6 mostra o dominio fisico continuo do tubo na esquerda. 

Figura 1-6 - Secao de um tubo representada por celulas computacionais. Fonte: Bakker et alii (2001). 

O tubo e discretizado espacialmente em varias celulas computacionais, mostradas a 

direita pela malha. A informagao continua da solugao exata das equagoes diferenciais 

parciais de Navier-Stokes e agora substituida por valores discretos. 
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Chama-se de equagoes discretizadas, as equagoes algebricas que envolvem o valor 

do fluxo desconhecido nos pontos da malha escolhida, ou seja, e a relagao algebrica que 

liga os valores de fluxo atraves de um grupo de pontos da malha (Patankar, 1980). Estas 

equagoes sao derivadas e expressam as mesmas informagoes fisicas contidas na equagao 

diferencial que governa o fluxo. 

Os metodos de discretizagao identificam as localizagoes dos pontos discretizados 

para modelar os fenomenos fisicos de um problema. Ha varios metodos para discretizagao, 

e ha muitas discussoes sobre as vantagens e desvantagens das varias aproximagoes. O 

CFX-4 utiliza o metodo dos volumes finitos para o calculo das fungoes de transporte. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

1.7 Malhas 

Uma malha e a representagao discreta de um dominio geometrico em formas 

menores e mais simples, como triangulos ou quadrilateros em duas dimensoes, e tetraedros 

e hexaedros em tres dimensoes. Em virtude destas caracteristicas, as malhas sao 

largamente empregadas em diversas areas, como por exemplo na modelagem de 

superficies' (topografia;, geografiaf)" e de volumes (geologia, geofisica), visando 

proporcionar representagoes mais compactas. Em simulagoes de processos fisicos as 

malhas sao essenciais para a solugao de equagoes diferenciais parciais ao se empregar os 

diferentes tipos de metodos numericos disponiveis
2 em diversas aplicagoes das 

Engenharias e da Geologia. A Figura 1-7 ilustra algumas das aplicagoes de malhas 

(http://www.inf puc-rio.br/~heloreis/#IntrodugaoY zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

(a) 

2 Entre os metodos numericos disponiveis, tem-se: diferencas finitas, elementos finitos, volumes finitos, 

elementos de contorno e elementos finitos baseados no volume de controle. 
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(b) 

Figura 1-7 - Excmplo de malhas utilizadas: a) Malha empregada para modelagem geologica; b) Malha 

empregada para escoamento sobre o Veicuto Lancador de Satelites. Fonte: Maliska, (1995). zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

1.7.1 Tipos de malhas zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

De acordo com a sua topologia as malhas sao divididas em estruturadas e nao-

estruturadas. 

a. Malha estruturada: e aquela na qual cada vertice, exceto nas bordas da malha, 

tern uma vizinhanga local isomorfica (Figura I-8
a), ou seja, todos os pontos da 

malha encontram-se sobrê  a intersecao de duas (ou tres) familias de linhas, 

consideradas como linhas das coordenadas curvilineas. 

b. Malha nao-estruturada: Corresponde aquela em que seus vertices podem 

apresentar vizinhos locais arbitrariamente variados (Figura I-8b), ou seja, a 

malha e formada pela combinacao de celulas triangulares e quadrilateras (ou 

tetraedricas e piramides em tres dimensoes), onde os pontos da malha nao 

podem ser identificados com linhas de coordenadas. 

(a) (b) 

Figura 1-8 - Representacao da Malha: a) estruturada; b) nao-estruturada. 

Fonte: httD://^^.inf.puc-rio.br/~heloreis/#Introducao 
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A principal vantagem da malha estruturada repousa numa maior simplicidade e 

maior facilidade de acesso quando comparadas as malhas nao-estruturadas. Todavia, ao 

contrario das malhas nao-estruturadas, as malhas estruturadas nao sao flexiveis ao se 

ajustar a dominios de formas complexas. (Zienkiewicz e Taylor 1994; Maliska, 1995; 

Farias Neto, 1997; http://www.inf.puc-rio.br/~heloreis/#IntroducaoY A utilizacao de 

malhas estruturadas versus malhas nao-estruturadas na solugao de problemas em 

geometrias complexas e uma questao em aberto entre pesquisadores. 

A discretizagao das equagoes de conservagao auxiliada com malhas estruturadas 

apresenta. vantagens-na implementagao do programa computacional, quando comparada a 

malhas nao-estruturadas. Isto se. deve ao fato das malhas estruturadas apresentarem uma lei 

de formagao para a numeragao dos volumes elementares, onde o numero de vizinhos e o 

mesmo para cada volume, o que proporciona uma grande facilidade ao percorrer a malha 

(Maliska, 1995). 

Por outro lado, a implementagao de algoritmos para obtengao da solugao das 

equagoes discretizadas sao mais complexas ao se adotarem uma malha nao-estruturada. 

Embora, elas possibilitem uma maior versatilidade na discretizagao de dominios 

complexos e a adaptagao e refinamento possam ser alcangados com maior facilidade 

(Zienkiewicz e Taylor, 1994; Maliska, 1995). Uma alternativa intermediaria para 

problemas envolvendo geometrias complexas e a subdivisao do dominio em blocos, onde 

em cada bloco e gerada uma malha estruturada, conforme ilustra a Figura 1-9. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

Figura 1-9 - Malha Multi-Bloco. Cada numero representa um bloco da malha. 

Este artificio, aliado ao sistema de coordenadas generalizadas, possibilita uma 

maior versatilidade do mapeamento do dominio fisico completo, o qual denomina-se de zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

multi-bloco. A solugao dos multi-blocos se da interativamente, bloco a bloco, onde a 

transferencia das informagoes e realizada pela superposigao dos dominios (Maliska, 1995; 

http://www.sinmec.ufsc.br/pt/pesquisas/areas/malhasnaoestruturadas.html'). 



y Fluidodinamica Computacional zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA19 zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

/. 7.2 Estmtura da Malha Multi-Bloco no CFX-4 zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

O CFX-4 utiliza o conceito de coordenada local para permitir o usuario estruturar 

malhas multi-blocos. Um bloco e, topologicamente, uma malha retangular na qual e 

atribuido um sistema de coordenada local (£, rj, Q tal que, na vizinhanca, os nos da malha 

sao separados por vetor unitario na direcao r\ ou C,. Uma malha multi-bloco consiste de 

varios blocos unidos uns aos outros, de tal maneira, que as celulas vizinhas se encontram 

nas faces inteiras, isto e, nao sao permitidos nos suspensos. 

As malhas multi-blocos s§o constrtiidas pela juncao de um simples numero de malhas 

retangulares para formar uma malha que nao e estritamente retangular, como mostra a 

Figura 1-9, na qual, e possivel observar que a solugao do dominio e dividida em cinco 

subdominios, e cada um destes e associado a uma sub-malha, ou bloco. Os blocos 

individuals devem ser topologicamente retangulares para uma maxima eficiencia 

computacional. Na malha multi-bloco, o dado e transferido de um bloco para outro usando 

uma generalizagao da condicao de contorno periodica. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

/.8 Aplicativo Computacional CFX-4.4 

Atualmente, engenheiros e projetistas tern excelentes ferramentas de trabalho para 

solugao de problemas fluidodinamicos. Entre os softwares mais desenvolvidos tem-se: 

CFX, FIDAP, FLUENT, FEMLAB, PHONEX, entre outros. Estes pacotes comerciais, de 

fluidodinamica computacional, na atualidade possuem modulos especificos, gerados a 

partir do codigo fonte original, para diversos problemas da industria quimica. 

No presente trabalho, optou-se pelo aplicativo computacional CFX-4.4 devido a 

dois fatos que podem ser destacados: 

i) As caracteristicas conservativas que o metodo dos volumes finitos 

proporciona para a discretizagao das equagoes diferenciais envoividas; 

ii) Fator economico, ou seja, enquanto a grande maioria dos softwares 

comerciais exige a renovagao da licenga anual, o CFX-4.4 nos permite 

adquirir uma licenga permanente. 
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O aplicativo CFX-4 e um dos mais populares codigos disponiveis para predicao de 

escoamentos complexos, encontrados nas industrias de processo e quimica. Ele oferece 

uma mistura de ferramentas poderosas incluindo: acesso direto aos arquivos de CAD; 

ferramentas altamente automatizadas para a criacao de geometrias; alem de modelos 

avancados de turbulencia, combustao, radiacao, e escoamentos multifasicos. Estas 

tecnologias permitem facilmente simular escoamentos reais da industria de processos, 

desde tanques decantadores ate escoamentos conduzidos por bolhas em tanques de mistura, 

alem de muitos outros tipos de escoamentos como combustao, chama, etc. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

O software CFX-4 reiine um conjunto de programas que sao utilizados na resolucao 

numerica preditiva de problemas envolvendo fluidodinamica (fluxo laminar e turbulento) e 

transferencia de massa e/ou calor, em conjunto com modelos adicionais de fluxos 

multifasicos, combustao e transporte de particulas. A primeira versao do codigo 

(denominado FLOW3D) limitou-se a geometrias simples na forma cartesiana e cilindrica. 

Outras versoes foram lancadas cada vez mais otimizadas e atualmente o CFX-4 amplia as 

potencialidades geometricas do codigo, usando a facilidade das malhas multi-blocos, ou 

malhas nao-estruturadas (AEA Technology, 2000). zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

1.8.1 Historico 

O CFX originou-se em meados de 1970 quando a companhia AEA Technology pic 

comecou a desenvolver o CFD para o uso em "in-house". A primeira copia comercial do 

predecessor de CFX foi a ABB em 1987. O CFX tern experimentado um crescimento 

rapido nos uTtimos 15 anos. Em 1996, AEA Technlogy foi admitida pelo o London Stock 

Exchange (LSE:AAT). Entao, em 1997, o CFX adquiriu uma companhia complementar do 

CFD, a ASC Ltd., que tinha sido fiindada em 1985 como um ramo da universidade de 

Waterloo, em Ontario, no Canada, (http://www.software.aeat.com/cfx/about/index.html). 



Fluidodinamica Computacional zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA21 zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

/. 8.2 Organizagdo do Aplicativo zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

O programa CFX-4 consiste de um numero de modulos utilizados na geracao, 

solugao e visualizacao da malha estudada. Sao eles: 

• Modulo de Pre-Processamento - e usado para definir o dominio de calculo 

utilizando os conceitos de CAD e para gerar a malha estruturada ou multi-blocos, e, 

finalmente, para incluir as condicoes de contorno ou fronteiras do dominio fisico 

(geometria). A sequencia para criacao da geometria usando o Pre-Processador e 

mostrada na Figura I-zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA10 . 

Criar a Geometria 

A 

Definir as Fronteiras zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

.zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA ± 
Criar a MalhazyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA j 

i 

Criar o Arquivo da Geometria 

Figura 1-10 - Sequencia esquematica do CFX-Build para criaciSo da geometria. 

• Modulo de Processamento - onde sao implementadas as propriedades fisicas do 

dominio, as caracteristicas do problema (fluxo laminar ou turbulento, escoamento 

mono ou multifasico, meio poroso ou nao, entre outros), metodos numericos de 

resolucao das equagoes discretizadas, etc, sobre o arquivo gerado no pre-

processamento. 

• Modulo de Pds-Processamento - e o responsavel pelas analises dos resultados por 

meio da produgao de graficos a partir de curvas ou imagens que representam os 

campos de vetores, as linhas de fluxo, os campo de velocidade, pressao, 

concentragao, entre outros, a partir de um arquivo gerado na fase de processamento. 

O programa emprega a metodologia dos volumes finitos utilizando malhas 

estruturadas, porem com flexibilidade de adaptagao de geometrias complexas atraves do 

uso de coordenadas curvilineas generalizadas e a possibilidade de resolugao com a 

metodologia de multi-blocos. Alem de resolver as equagoes de Navier-Stokes em tres 
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dimensoes, o software possui uma enorme quantidade de modelos para diferentes 

aplicacoes que vao desde modelos para o escoamento turbulento ate modelos para 

escoamentos em meios porosos, combustao e escoamentos multifasicos, entre varios 

outros. 

Uma outra caracteristica interessante do pacote e que este permite a inclusao de 

novos modelos ou modificagoes nos ja implementados, sejam estes, para as consideracoes 

de fenomenos fisicos ou modificacao de esquemas numericos, atraves de rotinas em 

linguagem FORTRAN. Isto torna o software adequado para pesquisa cientifica, ja que 

possibility, testar diferentes modelos- matematicos, analisar influencia de determinados 

parametros, etc., sem ser necessario o arduo trabalho de implementacao numerica das 

equagoes de Navier-Stokes ou modelos matematicos amplamente conhecidos na literatura 

(Paladino, 2001). 

O pacote CFX-4.4 e composto por tres programas principals, um programa de 

geracao de geometrias e malhas estruturadas (CFX-Build), o codigo de solugao numerica 

(CFX-Solver) e o pos-processador para visualizagao de resultados (CFX-Analyze) e alguns 

programas auxiliares que assistem ao funcionamento do pacote, como um gerenciador de 

programas (CFX-Launcher) e um programa de configuragao dos comandos para o 

programa de resolugao (CFX-Setup). 

Outros programas de pre e pos-processamento acompanham o pacote como o 

(CFX-MeshBuid) e o (CFX - Visualize), porem, a criterio do autor os programas de pre e 

pos-processamento mencionados no paragrafo anterior estao disponiveis e serao utilizados 

ao longo do programa de resolugao (Solver). 

O Solver recebe tres tipos de arquivos, um contendo as informagoes geometricas do 

modelo, um arquivo com os comandos que definem o modelo a ser utilizado, condigoes de 

contorno, fenomenos a serem considerados, etc. e, se forem utilizadas rotinas de usuario, 

um arquivo contendo as rotinas em linguagem FORTRAN. A Tabela 1-2 descreve alguns 

dos arquivos gerados e utilizados pelos modulos do CFX. 
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Tabela 1-2 - Arquivos utilizados e criados pelo CFX. FONTE: A E A Technology (2000). 

Nome do Arquivo Descricao 

M**.fc Arquivo de comando escrito pelo usuario (Command File). 

m**.dmp Arquivo que armazena a resposta encontrada (Dump File). 

M**.fo 
Arquivo de texto simples contendo uma lista dos possiveis 

erros que impediram a execucao do CFX-Solver. 

m**ft 
Arquivo contendo o historico e o diagnostico da execucao do 

CFX-Solver. 

m**.geo 
Arquivo que compreende a geometria construida pelo pos-

processador. 

m**.f 
Arquivo que inclui as subroutinas escritas pelo usuario em 

Fortran 77. 

** representa um numero que inicia em 01 e termina em 99, indicando a simulacao corrente, ou seja, ao 

iniciar a simulacao, o CFX le os arquivos necessarios fornecidos anteriormente pelo usuario e faz uma 

copia com esse numero incrementado. assim. ao chegar a simulacao 99 a proxima copia introduzida sera 

01 e assim por diante. 

O arquivo de comando permite passar ao programa todas as informagoes, inclusive 

as geometricas (geometrias' simples)?Assim? a partir deste arquivo e possivel estabelecer as 

condigdes e modelos a serem utilizados, desde que estes estejam implementados no pacote. 

Quando se requer a implementagao de novos modelos ou modificagao dos ja existentes, o 

usuario deve recorrer a inclusao de rotinas em linguagem FORTRAN. Estas rotinas sao 

compiladas e acopladas ao codigo principal do programa de resolugao. A implementagao 

do modelo matematico descrito acima e feita atraves do arquivo de comando. O modelo e 

colocado da forma tradicional do modelo de varios fluidos, ja implementados no pacote 

CFX-4, porem deixando fora os termos viscosos para as fases dispersas. O procedimento 

para fazer isto, e estabelecer uma viscosidade nula para as fases dispersas e colocar 

condigao de deslizamento, ou seja, tensao cisalhante nula, nas paredes. Outros modelos, no 

que se refere as forgas interfaciais, podem ser implementados atraves das rotinas em 

linguagem FORTRAN. 



7 Fluidodinamica Computacional zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA24 zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

Simbologia zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

Coeficiente pertencente a um determinado ponto da malha, para a qual a 

equagao foi escrita. 

D: Ponto situado na frente do ponto central representative na malha 

E: Ponto situado a leste do ponto central representative na malha 

N: Ponto situado ao norte do ponto central representative na malha 

p: Pressao, kPa 

P: Ponto central representative na malha zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

n: Numero de moles, kg mol 

R: Constante universal dos gases, J/(kmolK) 

S: Ponto situado ao sul do ponto central representative na malha 

7; Temperatura, K 

U: Ponto situado atras do ponto central representative na malha 

V: Volume, m
3 

W: Ponto situado a oeste do ponto central representativo na malha 

u: Velocidade na. direcao- x v m-zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

vr Velocidade na direcao y, m 

w: Velocidade na direcao z, m 

<Pk Fungao de base 

p: Massa especifica, kg/m
3 

£ n, C, Sistema de coordenadas generalizadas 

Q: Dominio da malha global 

ff: Fronteira do subdominio da malha 

AV: Variagao do volume, m
3 

CFC: Computational fluid dinamics 

DFC: Dinamica dos fluidos computacionais 

FDC: Fluidodinamica computacional 

MVF: Metodo dos volumes finitos 

MDF: Metodo das diferengas finitas 

Simbolos Subscritos 

w, n, e, s,u ed Pontos cardeais nas diregoes oeste, norte, leste, sul, tras e frente. 
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Capitulo II: 

Desprendimento de Bolhas de 

Hidrogenio zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

// Capitulo zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

III Formagdo de Gas sobre Eletrodos 

IL2. Fragdode Cobertura da Bolha 

II. 3 Defin icao das Concentragoes En volvidas n o Despren dim en to de Gas 

II.4 Parametros Caracteristicos no Desprendimento das Bolhas 

II. 5 Comportamento do Desprendimento das Bolhas 

II. 6 Efeito do Desprendimento das Bolhas 

II. 7 Efeitos do Fluxo Eletrolitico na Cobertura da Bolha 

II. 8 Principals Forgas que Agem no Desprendimento da Bolha 

II. 9 Despren dim en to de Hidrogen io 

II. 10 Influencia da Superficie do Eletrodo no Desprendimento de Hidrogenio. 

Simbologia 
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II Ca p i t u lo 

De s p r e n d im e n t o d e Bo lh a s d e H id r o ge n io zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

nE muito melhor arriscar coisas grandiosas, alcangar triunfo e gloria, 
mesmo expondo-se a derrota, do que formar fila com os pobres de espirito, 

que nem gozam muito, nem sofrem muito, porque vivem nessa penumbra 
cinzenta que nao conhece vitoria nem derrota." 

Martin Luther King. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

11.1 Formagao de Gas sobre Eletrodos zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

O desprendimento de gas sobre eletrodos vem sendo estudado extensivamente 

durante os ultimos 40 anos. Por volta da decada de 60, pesquisadores como BirkhorT, 

Scriven, Venczel, Shibata, Glas, todos citados no artigo de Vogt (1980), deram uma maior 

atencao ao desprendimento de bolhas em reatores eletroquimicos, atraves de estudos 

experimentais sobre a concentracao de gas e sua influencia no crescimento das bolhas 

junto ao eletrodo.. 

Vogt (1980), em sua revisao bibliografica, constatou que a lei de crescimento das 

bolhas definida por BirkhofF et alii, Scriven, Buehl e Westwater, pode ser expressa na 

forma adimensional, representada pela relacao do numero de Fourier com a supersaturacao 

expressa pelo numero de Jackob de transporte de massa, 

onde, F „ e o numero de Fourier de transporte de massa, Ci e um fator numerico dado pela 

forma da bolha
3 e w e u m expoente dependente de Ja, que representa o numero de Jackob 

definido da seguinte forma: 

Ja = ^L(c -cs) (6) 

Pc zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

3 C I = 0.5 e m = 1 para Ja -> 0 (hemisferica) 

Ci = l/ln4 e m = 1 para Ja -> 0 (esferica) 

Ci = 7i/12 e m = 2 para JazyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA —zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA> co (outras formas) 
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onde, MQ representa o peso molar do gas,zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA pa Q a densidade do gas, c ' e a concentracao 

limite para o crescimento da bolha e cs e a concentracao na saturacao. 

Comparando a lei derivada por Buehl e Westwater, com os resultados encontrados 

por Glas, Vogt (1980) observou que a forma das bolhas de gas aderidas ao eletrodo e mais 

esferica que hemisferica e que esta lei de crescimento pode ser considerada aceitavel. No 

entanto Vogt (1980), ao comparar a Lei de Crescimento com os dados encontrados por 

Shibata, verificou uma discrepancia relevante, que o levou a considerar a aplicacao do 

t 
metodo da fracao de cobertura das bolhas, na superficie do eletrodo. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

11.2 Fragao de Cobertura da Bolha 

A cobertura de superficie fracionaria 0 foi introduzida por Ibl e Venczel em 1961 

segundo Vogt (1980), e inicialmente compreendida como a fracao da area do eletrodo 

coberta, em media, por bolhas. Como o angulo varia signiflcativamente durante o 

crescimento da bolha e conveniente definir os seguintes parametros: 

i) Angulo de contato 0 : e o angulo formado entre a superficie do eletrodo e a reta 

que parte da intersecao das tres fases (solido, gas, liquido), conforme ilustra a 

Figura II-1 (Vogt, 1997). Este angulo e resultado da acao combinada das 

tensoes interfaciais nas tres fases de acordo com a equagao de Young. 

co%e =
 Y s G

~
7 s L ( 7 ) zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

y LG 

onde, ysc representa a tensao interfacial solido-gas, V S L representa a tensao interfacial 

solido-liquido, JLC representa a tensao interfacial liquido-gas. 

ii) Fragao de cobertura da bolha ou cobertura da superficie fracionaria 0 : ea 

area, sombreada, obtida pela projegao perpendicular do contorno da bolha ao 

eletrodo, (Eigeldinger e Vogt, 2000) referindo-se a area media do eletrodo 

pertinente a cada bolha aderida, como mostra a Figura II-2, dada por: 

K A

 o 

onde, tr e o tempo de residencia da bolha aderida ao eletrodo, z e o numero de bolhas 

aderidas simultaneamente sobre a area do eletrodo A. Ki e uma constante numerica que 
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esta relacionada ao angulo de contato da bolha com a superficie
4. A divisaozyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA z/A representa 

a densidade de populacao da bolha, ou seja, a quantidade de bolhas aderidas por unidade 

de area do eletrodo. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

CO zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

a zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

1 

-a 

u 

o 

Meio Eletrolitico 

Figura I I I - Ilustracao do angulo de contato numa superficie solida com a formacao de uma bolha de 

gas, em meio a uma solucao eletrolitica. 

Figura 11-2. - Definicao da Fracao de Cobertura da Bolha. Fonte: Eigeldinger e Vogt (2000). 

A partir da equagao (8), Vogt (1980), chegou a seguinte relacao: 

onde, Re GO numero de Reynolds, & eo numero de Schmidt e C2 e um fator de forma,zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA (C2 

= 4 para bolhas hemisfericas; C2 = 8 para bolhas esfericas e C2
13

 = d/Re para outras formas 

de bolhas aderidas, onde d ezyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA RB sao, respectivamente, o diametro e raio de partida da 

bolha). 

4 K, = 1 para G < 90° 

K, = sen 6 para 9 > 90° 
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Desta forma, Vogt (1980) concluiu que para uma determinada densidade de 

corrente, o numero de Fourier pode ser calculado a partir dos valores conhecidos da fracao 

de cobertura 0 e do diametro de partida da bolha
5, d, que segundo varios pesquisadores e 

da ordem de 50um nos espacos intereletrodicos. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

11.3 Definigao das Concentragoes Envolvidas no Desprendimento 

de Gas 

Segundo Vogt (1980), presumi-se que a distribuicao de concentracao na camada 

limite de um eletrodo parcialmente coberto por bolhas de gas aderidas e, em parte, muito 

complexa. Mayinger, citado por Vogt (1980), empregando a tecnica de interferometria 

holografica, obteve fotografias que dao uma ideia realistica do comportamento da 

distribuicao de temperatura ao redor de uma bolha de vapor crescente numa superficie 

aquecida. Este autor, baseando-se nas fotografias de ebulicao nuclear, distinguiu duas 

regioes de distribuicao da concentracao ao redor de uma bolha de gas, como mostra a 

Figura II-3. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

Figura 11-3 - Esquema do campo de concentracao nas vizinhancas de um eletrodo com 

desprendimento de gas, onde c ' e a concentracao limite para o crescimento da bolha; c B e a 

concentracao na interface gas-liquido e c w e a concentracao na interface solido-liquido. Fonte: Vogt 

(1980). 

Observa-se que a concentracao c' que afeta o crescimento da bolha nao e identica a 

concentracao Cw (concentracao na interface solido-liquido) do eletrolito a distancia zero do 

eletrodo. A supersaturacao, (c- Cs), limite para o crescimento da bolha e sem duvida menor 

que a supersaturacao (Cw - Cs) baseada na concentracao na interface do eletrodo-eletrolito. 

5 O diametro de partida de uma bolha representa o diametro maximo que a bolha atingi para se desprender do 

. eletrodo. 
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Como os nucleos das bolhas existem virtualmente apenas na superficie do eletrodo, a 

supersaturacao na parede e representativa da nucleacao, desta forma, deve-se distinguir Cw 

de c', pois ambas tern seus proprios significados e sao igualmente importantes. Suas 

diferenciagoes serao discutidas mais adiante. 

As observacdes citadas no paragrafo anterior levaram Vogt (1980) a concluir que: 

para baixas densidades de corrente e pequena densidade populacional de bolhas, ambas as 

concentragoes (Cw e c'), discutidas anteriormente, apresentam comportamento semelhante 

de acordo com a variagao da densidade de corrente; aumentando a densidade de corrente a zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

supersaturacao da parede aproxima-se de um valor limite, considerando que a 

supersaturagao de crescimento da bolha continua aumentando. 

Vogt (1984a) mostrou que a visao geralmente aceita, de que (aproximadamente) 

todo o gas dissolvido gerado no eletrodo era transformado na fase gasosa em forma de 

bolhas aderidas, deve ser considerada erronea. Ou seja, abaixo das condigoes operacionais 

industrials, 30% do gas dissolvido gerado ou ate mesmo menos, pode evoluir no eletrodo. 

O resto e transportado para o seio do eletrolito em forma dissolvida. Por exemplo, uma 

substancia como o hidrogenio molecular, formado num eletrodo na sequencia de uma 

reagao eletroquimica, deve ser transportado para longe do eletrodo. Como consequencia, 

estabelece-se um gradiente de concentragao suficientemente grande de hidrogenio 

dissolvido. Se a operagao e realizada no estado estacionario, a concentragao do eletrolito 

interfacial e demasiadamente maior que no meio liquido, logo, o hidrogenio e transportado 

para o seio da solugao por difusao molecular e convecgao simultanea. 

De acordo com as circunstancias ordinarias o aumento da concentragao interfacial 

se da com uma densidade de corrente elevada, consequentemente equilibrando o fluxo 

massiea. Porem, a concentragao nao cresce infinitamente. Se a concentragao interfacial 

excede um certo valor nuclear (dependendo das propriedades do eletrolito, do gas e da 

morfologia da superficie do eletrodo) a superficie do eletrodo torna-se ativa e o hidrogenio 

e transformado em gas (Vogt, 1984a). Bolhas de gas crescem e partem do eletrodo quando 

atingem um tamanho suficiente e assim provem um segundo mecanismo de transporte. 

Este autor observou que no mesmo local de nucleagao uma nova bolha se forma, 

consequentemente, o hidrogenio e transportado do eletrodo por meio de dois mecanismos: 

i) transporte de massa convectiva de uma substancia dissolvida da superficie do 

eletrodo para o seio do eletrolito e 
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ii) transporte de massa primaria, da substancia dissolvida, na regiao perto do 

eletrodo para a interface gas-liquida, onde as bolhas se desenvolvem, com a 

subsequente transformacao da fase gasosa e afastamento da bolha do eletrodo. 

Vogt (1984a), verificou que logo apos o inicio da formacao da bolha de gas, o 

primeiro mecanismo de transporte fica sem importancia quando comparado com o 

segundo. Acredita-se que o transporte da substancia em forma gasosa no eletrodo e 

predominante, considerando que o transporte da substancia dissolvida, do eletrodo para o 

seio, e considerado desprezivel. 

Segundo Vogt (1984a), elucidar o papel dos dois mecanismos atraves de 

experiencias diretas seria impossivel, isto porque, as bolhas nao deixam de crescer mesmo 

depois de separadas do eletrodo, mas continuam absorvendo gas do eletrolito 

supersaturado durante a subida, mesmo que estejam distantes do eletrodo. Em eletrolitos 

operando dentro da condicao de estado estacionario, a quantidade total de gas evoluido (no 

eletrodo, bem como no seio da solugao) obedece exatamente a lei de Faraday e conclusoes 

para os mecanismos nao estao completamente esclarecidas. 

Vogt (1984a e 1984b) constatou que, na variagao da densidade de corrente da 

eletrolise industrial apenas uma pequena fragao do total de gas gerado evolui para o 

eletrodo. Esta fragao e expressa como a eficiencia do desprendimento do gas e aumenta 

com a densidade de corrente crescente. O primeiro metodo usado para analise foi baseado 

nos calculos da transferencia de massa de gas dissolvido do eletrodo para o seio do 

eletrolito, e o segundo metodo baseou-se na obtengao dos dados de transferencia de massa 

do gas dissolvido para o crescimento da bolha. 

A equagao (10) representa a razao entre o gas evoluido sobre o eletrodo e a soma 

total de gas gerado na forma dissolvida, ou seja, defini a eficiencia do desprendimento de 

gas fG. Onde, No indica a densidade do fluxo da formagao de gas dissolvido e N G indica a 

densidade do fluxo da bolha. 

G ( 1 0 ) zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA
N 

D 
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A diferenca de concentracao6 Ac e decisiva na transferencia de massa no meio 

liquido. No entanto, uma segunda diferenca de concentracao Ac' que controla a 

transferencia de massa do gas dissolvido na bolha aderida, deve ser considerada e uma 

distincao clara deve ser interpretada entre estas duas diferencaszyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA de concentracao, uma vez que, 

em certas condicoes opcracionais estas tem valores substancialmente diferentes como Vogt (1980) pode 

verificar. 

O crescimento do raio da bolha devido a transferencia de massa de gas dissolvido e 

determinado por:, zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

-17 = -f-— = — ka*c% (77) 
d t Ab PG PG 

onde N°G, denota o fluxo de gas dissolvido para a bolha aderida ao eletrodo sobre a area 

interfacial do gas-liquido Ab, Ac' indica a diferenca de concentragao que controla o 

crescimento da bolha e f c o coefkiente de transferencia de massa do gas. 

Vogt (1984b) chegou as seguintes conclusoes: 

• Apenas uma fragao do hidrogenio total gerado, em forma dissolvida, e 

transformada em bolhas de gas aderidas ao eletrodo, nao apenas para baixa, mas 

tambem para medias e altas densidades de corrente; 

• A eficiencia de desprendimento de gas de aproximadamente 100% e 

presumivelmente possivel apenas para densidades de corrente 

extraordinariamente altas; esta conclusao sugere a reinterpretagao de uma parte 

da literatura que compara teoria com resultados experimentais, na transferencia 

de massa em eletrodos onde ocorre o desprendimento do gas; 

• E possivel estimar quantitativamente a eficiencia do desprendimento do gas 

com base nos dados experimentais da concentragao de hidrogenio dissolvido a 

uma distancia zero do eletrodo, isto por que, o efeito da fragao de superficie 

coberta pela bolha e bastante pequeno e e desprezivel numa variagao-media de 

densidade de corrente; 

• Independentemente do. item, anterior, a eficiencia do desprendimento do gas 

pode ser calculada quantitativamente a partir dos dados de crescimento das 

bolhas de gas, em conjunto com os dados de cobertura da superficie fracionaria. 

No entanto, a dispersao de dados experimentais disponiveis no momento torna-

6 A diferenca de concentracao Ac = (ce -zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA Co) controla a transferencia de massa do gas dissolvido do eletrodo 
para o seio do eletrolito. A diferenca de concentracao Ac' = (c' - cB) controla o crescimento da bolha. Onde, 
ce e a concentracao do gas dissolvido na interface eletrodo-eletrolito, Co e a concentracao no seio do gas 

dissolvido, e'ea concentracao na vizinhanca da bolha aderida e cB e a concentracao na interface gas-liquido. 
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se a principal dificuldade deste metodo e demonstra que este e inferior ao 

metodo descrito no item anterior; 

• A partir da densidade de corrente da reagao geradora do hidrogenio, a eficiencia 

de desprendimento do gas depende da transferencia de massa macro convectiva, 

logo, o fluxo hidrodinamico do eletrolito pode produzir forte interferencia. O 

impacto do fluxo hidrodinamico confirma que a fragao de superficie coberta 

pela bolha nao depende apenas da morfologia da superficie, mas tambem das 

condicoes hidrodinamicas; ou seja, o numero de bolhas aderidas nao e 

consequencia apenas das conoTcoes de transferencia de massa encontradas, mas 

tambem e afetado pelas forcas mecanicas que agem na bolha; zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

11.4 Parametros Caracteristicos no Desprendimento das Bolhas 

Para um melhor entendimento do desempenho do desprendimento de gas no 

eletrodo, se faz necessario o conhecimento do comportamento das bolhas nas proximidades 

dos eletrodos. Segundo Janssen et alii (198)), este comportamento e caracterizado por um 

conjunto de parametros, tais como: raio das bolhas, grau de triagem atraves das bolhas 

fixas, volume das bolhas fixas por unidade de area da superficie do eletrodo, densidade da 

populagao das bolhas na superficie do eletrodo e fungao de distribuigao do raio da bolha. 

Vogt (1985), enfatizou que a densidade de corrente, o material, a polaridade do 

eletrodo e o tipo de eletrolito sao parametros a serem considerados para controlar os 

processos envolvidos no desprendimento de gas, os quais, agem de modo meramente 

indireto. Um efeito direto deve ser atribuido a condigao do eletrodo, ao seio do eletrolito e 

a concentragao de gas dissolvido na solugao (na vizinhanga do eletrodo onde ocorre o 

desprendimento de gas). Estes efeitos formam as quantidades que governam a taxa de 

crescimento da bolha, a densidade de populagao das bolhas aderidas ao eletrodo e o raio de 

partida da boiha, sendo estas, as caracteristicas mais importantes que caracterizam o 

comportamento do eletrodo. de gas evoluido> 

Shibata, citado por Vogt (1985), mostrou que a concentragao de gas dissolvido no 

eletrolito a uma distancia nula do eletrodo (onde a nucleagao das bolhas e controlada) 

depende fortemente da velocidade de fluxo (macroscopico) da solugao paralela ao eletrodo. 

Vogt (1985), observou que para pequenos valores da velocidade do eletrolito, existe uma 
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grande area interfacial do gas-eletrolito no seio, e a supersaturacao do gas dissolvido 

permanece pequena na solugao. Se a velocidade do eletrolito e grande, a area interfacial e 

pequena, mas o gas dissolvido e rapidamente afastado do espaco intereletrodico sem que 

haja uma notavel transferencia para a fase gasosa, desta forma, uma grande concentragao 

nao pode se desenvolver na superficie. Outra verificagao foi a de que, aumentando a 

temperatura ocorre um acrescimo na transferencia de massa de dissociacao do eletrolito 

supersaturado. 

Neste estudo, Vogt (1985), conclui que: 

• Nos espacos intereletrodicos, onde ocorre desprendimento de gas sobre o 

eletrodo, o seio do eletrolito e supersaturado com gas dissolvido; uma 

excecao (parcial) so e verificada se o eletrolito presente nos espacos 

intereletrodicos apresenta uma concentragao de gas abaixo da saturagao. 

Caso raro em celulas industrials; 

• A supersaturagao depende da geometria da celula, da velocidade do fluxo, 

do estado e propriedades do eletrolito (concentragao de ion, temperatura, 

pressao) e do gas gerado, da polaridade, forma, material, condigao do 

eletrodo e da densidade de-corrente; 

• A supersaturagao no seio e. pequena (desprezivel) quando comparada a 

supersaturagao na interface do eletrodo-eletrolito. 

Em sua revisao bibliografica, Vogt (1989-a), verificou que o tamanho das bolhas de 

gas no momento da separagao e partida do eletrodo, comumente expressa como o diametro 

de uma esfera de igual volume (diametro de partida), e uma quantidade essencial na 

estimativa das taxas de transferencia de massa e calor para eletrodo onde ocorre o 

desprendimento de gas, outro parametro de igual importancia e o fator de cobertura 0, 

discutido anteriormente. Tais quantidades ja foram controladas na primeira equagao de 

transferencia de massa (equagao 8) obtida por Ibl e Venczel e em equagoes adicionais 

(Stephan e Vogt), citados por Vogt (1989a). No entanto, no momento nao existem metodos 

para predizer, com precisao, ambas as quantidades, apesar de intensivas investigagoes. 

Como observado em Vogt (1980), normalmente o valor fixo do diametro e 

escolhido arbitrariamente como sendo aproximadamente 50 um, embora seja conhecido 

que este diametro possa variar dentro de uma faixa extensiva. No entanto, para o fator de 

cobertura 0 pode-se usar estimativas grosseiras baseando-se no conhecimento que seu 

valor aumenta com a densidade de corrente. O diametro de partida depende de um grande 
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numero de parametros tais como concentragao e pH do eletrolito na interface do eletrodo-

eletrolito, polaridade e potencial do eletrodo e das condicoes de molhabilidade
7. 

A medida que as bolhas de gas crescem, ainda aderidas ao eletrodo, elas forgarao o 

eletrolito em todas as diregoes radiais, como ilustra a Figura II-4. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

I zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

Figura 11zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA-4 - Esquema do crescimento e desprendimento de uma bolha aderida a um eletrodo. Fonte: 

Vogt (1993). 

Pode-se imaginar facilmente que a forga de arraste induzida por este micro-fluxo ao 

longo do eletrodo age na vizinhanga das bolhas junto com as forgas de empuxo e tensao 

interfacial e afetam-o diametfo-de partida-. O efeito depende indubitavelmente da densidade 

de populagao das bolhas na. superficie do eletrodo e da velocidade de crescimento dR/dt no 

raio da bolha. Como e conhecido desde as observagoes antecipadas de Morse com a 

confirmagao teorica de Langmuir, ambos citados por Vogt (1989a), o crescimento das 

bolhas obedece ao numero de Fourier, o qual em analogia a muitos processos de 

transferencia de calor em regime variavel e assumido como uma constante; 

r , Dt zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

r o =zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA — - = constante 
R

2 

e a lei de crescimento e dada por: 

^ = 0.5 
dt 

(12) 

(13) 

onde o numero de Fourier e afetado pela supersaturagao media Ac do eletrolito na 

vizinhanga da bolha aderida: 

71 , i f In ^ 
0.5 ~| 

-Ja'
1 1 + 1+ K 

3 I 3J<3 j 

-1zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA-2 

(14) 

7 Molhabilidade e a tendencia de um determinado fluido espalhar ou aderir sobre uma superficie solida e e 

medida pelo angulo de contato entre o liquido e a superficie, desta forma, quanto mcnor o angulo de contato. 

maior e a facilidade do liquido se espalhar na superficie. 
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onde/^o e o numero de Fourier modificado, D e o coeficiente de difusao da especie 

gasosa, Keo fator de forma e Ja e dado pela equacao (6) (Vogt, 1980). 

Segundo Vogt (1989a), como a supersaturagao do gas dissolvido aumenta com o 

aumento da densidade de corrente, a velocidade de crescimento nao depende apenas do 

raio da bolha, mas tambem da densidade de corrente, o que acarreta um aumento da 

densidade de populagao da bolha (z/A), desta forma, pode-se avaliar o fator de coberturazyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA 0 

como uma fungao da densidade de corrente. Por outro lado, o fator de cobertura esta 

rigorosamente ligado a densidade de populagao da bolha que depende nao apenas da 

densidade de corrente, mas tambem das propriedades da superficie do eletrodo. Alem 

disso, o fator de cobertura tambem afeta a supersaturagao, uma vez que, ele controla a area 

mterfacial de gas-liquido proximo da superficie do eletrodo. Desta forma, conclui-se que o 

fator de cobertura controla a extensao e a resistencia do micro-fluxo. 

Janssen et alii (1984) estudaram o desprendimento das bolhas de gas de hidrogenio 

e oxigenio em eletrodos de niquel em solugoes de KOH e determinaram que os parametros 

que caracterizam o comportamento das bolhas aderidas a superficie do eletrodo durante o 

desprendimento do gas sao: a dependencia na densidade de corrente, a velocidade de fluxo 

da solugao, a pressao, a temperatura e a concentragao, tambem estudados e descritos por 

Sillen, citado por Janssen et alii (1984)': zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

11.5 Comportamento do Desprendimento das Bolhas 

Janssen et alii (1984) verificaram que o comportamento das bolhas sobre a 

superficie do eletrodo apresentava flutuagoes num estado quasi-estacionario, a qual variava 

Ientamente de acordo com o tempo da eletrolise. Para cada instante, bolhas originadas de 

diversas cavidades, estao em diferentes fases do processo de crescimento, 

consequentemente, o numero e tamanho das bolhas fixas variam com o tempo. 

Liquido 

Angulo de Contato 

Figura II-5 - Cavidadc de Crescimento de uma Bolha. Fonte: Chin Kwie Joe et alii (1988). 
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Foi observado que bolhas, deixando as cavidades (ver Figura II-5) de onde foram 

originadas sem desprender-se da superficie do catodo, deslizam transversalmente pela 

superficie do eletrodo. Elas colidem com outras bolhas fixas e novas bolhas sao formadas 

pela coalescencia (Figura II-6). As bolhas recentemente formadas partem ou deslizam 

sobre a superficie do eletrodo deixando para tras rastos de bolhas-livres na superficie, 

depois disto, nestes rastos as bolhas formadas, recentemente, rompem-se e o ciclo 

recomeca. Na conveccao natural as bolhas deslizantes movem-se principalmente na 

direcao vertical para um eletrodo vertical e aleatoriamente para um eletrodo horizontal, no 

entanto,-a direcao-de.deslize-da. bolha depende do fluxo do eletrolito (Jansen et alii, 1984). 

Regiao de 

aderencia R e & ^ d e 

CATODO 

Bolha Coalescente 

Figura II-6 - Representacao da coalescencia das bolhas. 

Segundo Jansen et alii (1984), as bolhas de hidrogenio, em solucoes alcalinas, nao 

coalescem tao facilmente quanto fazem as bolhas de oxigenio, uma vez que as bolhas de 

hidrogenio sao menores do que as de oxigenio. Adicionalmente, devido ao pequeno 

tamanho das bolhas de hidrogenio, a regiao de influencia destas e menor do que as das 

bolhas de oxigenio. Estes dois fenomenos resultam em flutuacoes menos significativas no 

comportamento das bolhas de hidrogenio quando comparadas com as de oxigenio. Outra 

diferenca notavel entre a evolucao dezyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA H 2 e O2 e a ocorrencia de uma camada de bolhas de 

hidrogenio livres, deslizando sobre a camada de bolhas de hidrogenio fixas, o que nao foi 

observado na evolucao de oxigenio. Consequentemente, em eletrodos onde ocorrem a 

geracao de hidrogenio e dificil fazer uma distincao clara entre as bolhas aderidas e as 

bolhas livres e, por outro lado, para o eletrodo onde ocorre a evolucao de oxigenio esta 

distincao e muito clara. 

Janssen et alii (1984) verificaram que num eletrodo onde ocorre a formacao de 

bolhas, o gas formado e transportado para o seio da solugao tanto a partir de bolhas que 
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partem da superficie do eletrodo, como pela difusao e convecgao do gas dissolvido. 

Durante a formagao da bolha, a supersaturagao no eletrodo e a taxa de transferencia do gas 

dissolvido no seio da solugao dependem de muitos fatores, tais como: fluxo da solugao, 

taxa de formagao de gas, densidade de populagao de bolhas fixas, taxa de crescimento das 

bolhas e tamanhos das bolhas destacadas. Muitos destes fatores afetam uns aos outros. 

Consequentemente, nao existe nenhuma relagao simples para a razao da taxa de quantidade 

de gas transportada pelas bolhas na transferencia por difusao de massa e convecgao. 

Quando nao ocorre a formagao da bolha, todo o gas formado e transferido para o seio da 

solugao por difusao de massa e convecgao. E provavel que a contribuigao das bolhas na 

transferencia do gas aumente com o crescimento da taxa de formagao do gas e com a 

decrescente velocidade do fluxo da solugao. 

Desta forma, Janssen et alii (1984) concluiram que, a presenga de bolhas de gas na 

superficie do eletrodo causa um aumento na resistencia ohmica da camada do eletrolito, 

adjacente a superficie do eletrodo, mostrando que este aumento de resistencia esta 

relacionado ao volume de bolhas fixas por unidade da superficie e ao raio de partida das 

bolhas. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

11.6 Efeito do Desprendimento das Bolhas 

Como visto anteriormente, o gas formado, a partir da reagao eletroquimica, aparece 

primeiramente na forma dissolvida no eletrolito e sua concentragao alcanga o valor 

maximo na interface eletrodo-eletrolito. Desde que, a supersaturagao do eletrolito com gas 

dissolvido, permanega suficientemente pequena, o hidrogenio e transportado do eletrodo 

para o seio da solugao apenas por difusao convectiva. Mas, se a concentragao do gas 

dissolvido excede um certo valor, dependendo principalmente das condigoes do eletrodo e 

da especie do eletrolito, sitios de nucleagao na superficie do eletrodo tornar-se-ao ativos 

levando ao surgimento das bolhas de hidrogenio. Este crescimento das bolhas provoca um 

efeito microconvectivo no eletrolito, na qual e empurrado na diregao radial do centro da 

bolha. Quando a bolha alcanga um tamanho suficiente, a forga de aderencia e excedida pela 

forga de empuxo e a bolha deixa o eletrodo induzindo, desta forma, um fluxo de arraste 

(Ismail, 1989). 
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A formagao das bolhas de gas sobre a superficie de um eletrodo geralmente 

significa mudancas nas condicoes operacionais de um reator eletroquimico. 0 

desprendimento do gas sobre o eletrodo ou no seio do eletrolito pode beneficiar ou 

desfavorecer a operagao da celula eletroquimica. Em alguns casos, existe um numero de 

problemas relacionados com o desprendimento do gas que serao aqui destacados: a 

transferencia de massa convectiva na forma dissolvida e o transporte na forma de gas. 

Estes mecanismos interagem de forma que um aumento na taxa de desprendimento 

do gas favorece a difusao convectiva, mas um aumento na difusao convectiva impede o 

desprendimento do gas pela diminuicao da supersaturagao. A consequencia disto e que, 

exceto para densidades de correntes extremamente elevadas, ambos os mecanismos sao 

ativos, e a taxa de desprendimento do gas e menor que a calculada pela Lei de Faraday. A 

partir da analogia da transferencia de massa e calor convectiva e evidente que a 

transferencia de calor e igualmente acentuada pelo desprendimento das bolhas (Ismail, 

1989). Um dos efeitos mais importantes das bolhas aderidas sobre um eletrodo e que elas 

cobrem parte da superficie do eletrodo, resultando em um aumento na densidade de 

corrente local acima do valor calculado a partir da area total do eletrodo e, adicionalmente, 

aumentam o sobrepotencial. 

As taxas- extremamente- altas-de desprendimento de gas que ocorrem com altas 

densidades de corrente, aumentam o numero de nucleagao de sitios ativos na superficie do 

eletrodo e favorecem a coalescencia de bolhas aderidas ao eletrodo. Uma cortina de bolhas 

inicialmente cobre pequenas areas do eletrodo, mais pode cobrir quase completamente o 

eletrodo interrompendo a passagem de corrente e, consequentemente, afetando a 

transferencia de massa. Os varios aspectos ligados ao desprendimento do gas em reatores 

eletroquimicos forma um vasto campo para pesquisas e desenvolvimentos (Vogt, 1984a; 

Ismail, 1989). 
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11.7 Efeitos do Fiuxo Eletrolitico na Cobertura da Bolha 

Em eletrodos, onde ocorre o desprendimento de gas, uma fragao da superficie do 

eletrodo e coberta com bolhas de gas aderidas, que sao conhecidas por exercer um efeito 

substancial na transferencia de massa e/ou calor, no sobrepotencial, na densidade de 

corrente limite e na resistencia ohmica. Eigeldinger e Vogt (2000) estudaram teorica e 

experimentalmente o efeito da velocidade liquida na cobertura da bolha sobre um eletrodo. 

Concluiram que, tanto o fluxo liquido como a superficie do eletrodo, afetam fortemente a 

fracao de cobertura da bolha e que, com o aumento da velocidade, a cobertura da bolha 

diminui. Desta forma, observou-se, que a velocidade do fluxo liquido afeta a resistencia 

ohmica da distancia intereletrodica, o sobrepotencial do eletrodo, a transferencia de massa 

e a densidade de corrente limite. Assim, Eigeldinger e Vogt (2000) afirmaram que, os 

dados da fragao de cobertura da bolha, geralmente obtidos em arranjos experimentais com 

eletrolitos estagnados, nao sao aplicaveis a reatores industrials com fluxo liquido. 

A fragao de cobertura da bolha 0 indica a fragao da area do eletrodo obscurecida 

(ou sombreada) pela projegao normal na superficie do eletrodo, (Figura II-2). Esta 

defrnicao e acertaver desde que a area abaixo da bolha aderida nao participe, 

essencialmente, da reagao do eletrodo como mostrado por estimativas de Tobias e Miiller, 

citados por Eigeldinger e Vogt (2000). 

Como a fragao de cobertura da superficie do eletrodo e eletroquimicamente inativa, 

a densidade de corrente, j , do eletrodo e maior que a densidade de corrente nominal, I/A, 

logo: 

ondezyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA I e a corrente, A e a area da superficie do eletrodo e 0 e a fragao de cobertura da 

bolha na superficie do eletrodo. 

Portanto, as bolhas aderidas, representadas pela fragao de cobertura da bolha 0, 

afetam a inclinagao da curva corrente x potencial e necessita de corregoes das medidas dos 

dados do 'sobrepotencial do eletrodo' ou meios particulares para eliminar a agao 

prejudicial das bolhas. Como visto da Equagao (15) a densidade de corrente pode ser 

substancialmente maior do que em eletrodo sem desprendimento de gas conforme a fragao 

de cobertura da bolha se aproxima da unidade (Eigeldinger e Vogt, 2000). 
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As bolhas aderidas nao apenas reduzem a area ativa da transferencia de massa e/ou 

calor, mas induzem um efeito adicional na vizinhanca pela micro-convecgao das bolhas de 

gas crescentes que repelem (ou impulsionam) o liquido em direcoes radiais com grande 

velocidade. Alem disso, bolhas separando-se (ou destacando-se) do eletrodo causam 

turbulencias na camada limite do eletrodo que aumenta a transferencia de massa e calor. 

Com isto, geralmente sao escritas equacoes de transferencia de massa na forma: 

- ^ — = kGAAc ( 76 ) 
(n/v)F 

nao exrbmdo a cobertura da bolha. Ergeidmger e Vogt (2000), afirmam que esta definicao 

nao deve sugerir que a cobertura de bolha nao esteja envolvida. Neste caso a equagao de 

transferencia de massa nao exibe explicitamente 0 e, esta pode ser uma aproximacao 

aplicavel em uma faixa limite da densidade de corrente (nominal) onde o efeito de 

cobertura e compensado, razoavelmente, pela acao da micro-conveccao. 

Como visto anteriormente, o produto formado no eletrodo, como gas dissolvido, 

nao e totalmente transferido ao seio da solugao; uma fragao da taxa total e transferida para 

interface gas-liquido das bolhas aderidas (ou mais estritamente, das bolhas presentes na 

camada limite de concentragao do eletrodo), opostas a interface e causam o crescimento 

das bolhas, sendo que, apenas uma quantia complementar entra no seio da solugao. Desta 

forma, presume-se que a cobertura da bolha e um parametro controlador que nao apenas 

afeta a area ativa do eletrodo e a area de transferencia de massa, mas tambem a area 

interfacial do gas-liquido e ate a taxa efetiva de transferencia de massa no seio da solugao. 

Eigeldinger e Vogt (2000) verificaram que bolhas no eletrodo so podem ser 

formadas em locais de nucleagao ativas, isto e, irregularidades na superficie do eletrodo. 

Entao, 0 depende do estado e do material da superficie do eletrodo. Alem disso, a 

nucleagao requer uma supersaturagao interfacial suficiente com o gas dissolvido, que por 

sua vez e controlado pela densidade de corrente e pelo coeficiente de transferencia de 

massa k. 

Sillen, citado por Eigeldinger e Vogt (2000), investigou a cobertura da bolha para 

anodos e catodos numa corrente de solugao de KOH e apresentou alguns dados que 

mostram o efeito de densidade de corrente e da velocidade de fluxo, ou seja, dados de 0 

diminuiram quando a velocidade de fluxo foi aumentada. Sillen concluiu que a agao de 0 e 

provavelmente pequena para grandes valores da densidade de corrente e para baixa 

velocidade nominal. 
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Eigeldinger e Vogt (2000), observaram que em liquido estagnado, a bolha destaca-

se do eletrodo, quando a diferenca entre a forga gravitacional e a forga de empuxo excede a 

forga de adesao. Em correntes liquidas a bolha e provavelmente separada da superficie 

quando: move-se desde o sitio de nucleagao; uni-se com bolhas aderidas; ou colide e e 

desviada da superficie. O processo e facilitado pela soma da forga de arraste e da forga de 

empuxo. Ja que a forga de tensao interfacial paralela a parede e menor que a forga de 

adesao, e razoavel estabelecer um balango a partir da forga gravitacional, forga de empuxo, 

forga de arraste e da forga de tensao interfacial. 

Segundo Eigeldinger e Vogt (2000), a forma da bolha aderida e aproximada por 

meio de uma esfera truncada com raiozyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA R e angulo de contato 0. Com estas definigoes 

Eigeldinger e Vogt (2000), chegaram ao seguinte balango de forgas para o desprendimento 

das bolhas dos sitios de nucleagao: 

F1+F2-F3 = 0 (17) zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

ondeF;zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA denota a forca de empuxo que e dada por: 

Ft =-TTR g(pL - p G ) 

3 4 

7*2 denota a forga de arraste dada por: 

F2 = 
\5TTR'7JLV zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA- / 

1 zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

1+V0 
(1 + COS0) 1-

0-cosf9sen# 

71 J 

eFs representa a forga de tensao interfacial dada por : 

Fl = 2^sen6y(cos6' r -cos0a)K2 

(18) 

(19) 

(20) 

o parametro K.2 e um fator multiplicador igual a 0.25, e 0 r e 0 a sao respectivamente a 

diferenga entre o angulo de retrocesso e o angulo avangado na circunferencia da linha do 

equilibrio trifasico. 

Portanto, Eigeldinger e Vogt (2000), verificaram que a micro-convecgao induzida 

atraves das bolhas e fortemente considerada por exercer uma agao controladora na 

transferencia de massa para eletrodos onde ocorre o desprendimento do gas. Mas esta visao 

e aplicada apenas para certas condigoes de operagao. Em liquido estagnado, a convecgao 

livre controla a transferencia de massa para baixos valores da densidade de corrente. Ja em 
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liquidos correntes, a macro-convecgao nao apenas sobrepoe outros mecanismos de 

transferencia de massa, mas tambem interfere na transferencia de massa micro-convectiva 

reduzindo a cobertura da bolha substancialmente. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

11.9 Desprendimento de Hidrogenio 

Muller et alii (1989), estudaram a relacao entre o transporte eletroquimico do 

desprendimento do-hidrogenio-a partir-da superficie do eletrodo para o seio da solugao, por 

meio da difusao-convectiva e das bolhas do gas. Estes autores concluiram que os perfis de 

concentragao do hidrogenio, numa solugao de 1 M dezyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA H2SO4, sao fungao da densidade de 

corrente. Estes resultados mostraram que, para uma densidade de corrente maior que 

100 mA cm'
2, todo o hidrogenio desprendido na superficie do eletrodo, por difusao 

convectiva e absorvido por bolhas de gas ascendendo dentro da camada supersaturada. 

Consequentemente, a quantidade de hidrogenio transferida na diregao do seio da solugao, 

por difusao-convectiva, e aproximadamente nula nestas condigoes. Ou seja, para densidade 

de corrente maior que 100 mA cm"
2

 todo o hidrogenio desprendido atinge o seio da solugao 

por meio das bolhas de gas geradas. 

11.10 influencia da Superficie do Eletrodo no Desprendimento de 

Hidrogenio. 

Os processos eletroquimicos geralmente envolvem a formagao de bolhas de gas, isto 

e, o aparecimento de uma fase gasosa numa regiao do eletrodo durante o curso da reagao. 

A nucleagao das bolhas neste estagio inicial de crescimento, na qual ocorre num espago de 

tempo relativamente pequeno antes de alcangar a taxa de crescimento assintotica, depende 

das propriedades do sistema para 0  nivel das forgas interfaciais. As mudangas nestas forgas 

sao refletidas na natureza fisica e quimica da superficie do eletrodo e da composigao da 

solugao. Desta forma, as propriedades da superficie determinam o raio maximo de 

desprendimento da bolha do eletrodo (Ismail, 1989). 
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Simbologia 

A: Area da superficie do eletrodo, m
2 

Ab-' Area interfacial gas-liquido de uma bolha, m
2 

c': Concentracao na vizinhanca da bolha aderida, mol/m
3 zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

CB-' Concentracao na interface gas-liquido, mol/m
3 

Concentracao local de gas dissolvido na interface eletrdo-eletrolito, 

mol/m
3 

c0: Concentracao local de gas dissolvido no seio da solucao, mol/m
3 

cs: Concentracao de saturacao, mol/m
3 

cw: Concentracao na interface solido-liquido, mol/m
3 

Ac: Diferenca de concentraQao de gas dissolvido, mol/m
3 

Ac': Diferenca de concentracao, mol/m
3 

C],zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA C2'. Fatores numericos 

d: Diametro de partida da bolha, m 

D: Coeficiente de difusao, m
2/s 

fo: Eficienciado desprendimento do gas 

F0: Numero de Fourier de transporte de massa 

FzyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA 0, F\: Numero de Fourier modificado 

F: Constante de Faraday, F = 96487 (A s)/mol 

F,: Forca, (kg m)/s
2 

g: Aceleragao gravitacional, m/s
2 

/ : Corrente, A 

/ : Densidade da corrente, A/m 

Jd: Numero de Jackob de transporte de massa 

k: Coeficiente de transferencia de massa, m/s 

K: Fator de forma 

Kj, K2: Constantes numericas 

M : Expoente da eq. (4) 

Mg-' Massa molar do gas, kg/mol 

n: Numero de carga zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

Nd'- Densidade de fluxo de forma9ao do gas dissolvido, mol/m s 

Ng' Densidade de fluxo de gas dissolvido para a bolha, mol/m2s 
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R: zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBARaio da bolha, m 

Ro: Raio da area de contato entre a bolha e a superficie do eletrodo, m 

Re: Numero de Reynolds 

Sc: Numero de Schmidt 

tr: Tempo de residencia da bolha, s 

t: Tempo, s 

v: Velocidade do fluxo, m/s 

v: Velocidade media do fluido, m/s 

z: Numero de bolhas aderidas simultaneamente 

s: Eficiencia da corrente 

r Tensao interfacial, kg/s
2 

rj: Viscosidade dinamica, kg/(m s) 

0: Angulo de contato, ° 

p: Densidade, kg/m
3 

0: Fracao de cobertura da bolha zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

Simbolos Subscritos 

a: Avancado* 

G: Gas 

L : Liquido 

Retrocesso 

S: Solido 



Definiqao do Problema A , zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA
— 46 zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

Capitulo 

Deftntgao do Problema 

III Capitulo 
///./ Objetivo 

III. 2 Esquema experimental 

III.3 Principals Reacdes 



£JDefinicao do Problema zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA47 zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

III Capitulo 

Definigao do Problema zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

"0zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA nosso ideal, devemos c o l o c a - l o nas a l t u r a s , ainda que fiquemos no meio 

do caminho". 

Tolstoi. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

I I 1.1 Objettvo 

Eletrodos onde ocorre o desprendimento de gas sao caracterizados pelo complexo 

comportamento das bolhas eletroliticas que originam numerosos efeitos no desempenho da 

celula (Saleh, 1999). O desprendimento do hidrogenio dificulta o processo de eletrolise 

assim como reduz a eficiencia da corrente. A analise destes fatores requer conhecimento 

preciso da geometria das bolhas (Eliss et alii, 1992). Segundo Dukovic, citado por Saleh 

(1999), embora seja dificil separar estes efeitos experimentalmente, analises teoricas 

podem ocasionalmente ajudar na identifica^ao das tendencias e sugerir melhorias. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

Figura I I I - l - Foto ilustrativa do desprendimento de bolhas de hidrogenio sobre a superficie de um 

catodo. Foto gentilmente cedida pela BRASKEM e L E E Q (Laboratorio de Engenharia Eletroquimica 

do DEQ/CCT/UFCG). 
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O desprendimento eletrolitico do hidrogenio em um catodo e uma das reacoes mais 

frequentes nas celulas industrials. Todavia, os problemas de ativacao do catodo apenas 

comecaram a ser ostensivamente estudados a partir da decada de 70. As razoes para isto 

repousam no fato de que o desprendimento do hidrogenio e uma reacao com poucos 

problemas, quando comparada com outros processos eletroquimicos, como por exemplo, o 

desprendimento anodico do cloro e oxigenio, que sao concorrentes (Andrade, 2000). 

Assim, a producao industrial de hidrogenio nao agregou nenhum avanco consideravel nos 

ultimos anos. Com o avanco tecnologico alcan9ado para os anodos, alguns fatores 

passaram a requerer o desenvolvimento tecnologico dos catodos a saber: 

(a) o advento da tecnologia de membrana na industria de cloro-soda; 

(b) o aumento no custo da energia eletrica. 

Conforme estudos realizados por Andrade (2000), verificou-se que o sobrepotencial 

da reaQao catodica contribui com 10% da diferenca de potencial total de operacao de um 

eletrolisador industrial, isto equivale a 347 mV de um total de 3,47 V. Desta forma, 

melhorias suplementares na eficiencia energetica de celulas de diafragma dependerao 

significativamente da otimizacao do elemento catodico (modificacao geometrica e/ou a 

ativacao catodica). Isto explica a importancia dos estudos para a industria de cloro-soda e 

de producao de hidrogenio por hidrolise, principalmente devido a dimensao dos custos. O 

atual trabalho visa o estudo numerico, atraves do metodo dos volumes flnitos, do 

escoamento de uma solucao eletroquimica atraves de um compartimento catodico, onde 

ocorre a formacao de bolhas de gas aderidas a parede do eletrodo. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

III.2 Esquema experimental 

O estudo sobre o problema da resistividade oferecida pela cortina de gas hidrogenio 

em diferentes geometrias catodicas durante o processo eletroquimico de producao de cloro-

soda, e estudado em escala de bancada no Laboratorio de Engenharia Eletroquimica do 

Departamento de Engenharia Quimiea — CGT - UFCG . Esta pesquisa e realizada atraves 

de uma celula eletroquimica como mostra Figura III-2, utilizada como referenda neste 

trabalho. 

A solucao de cloreto de sodio (salmoura) na concentracao de 35% de cloreto e 

alimentada no compartimento anodico e cobre completamente o anodo e o catodo. Atraves 
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da eletrolise, o cloro formado deixa a celula por uma saida na parte superior deste 

compartimento. O anolito flui atraves do diafragma de amianto, em direcao ao 

compartimento catodico, com um fluxo de aproximadamente 0,002 dm
3/s, em virtude de 

uma diferenca de pressao hidrostatica existente entre esses dois compartimentos. A 

hidroxila livre no compartimento catodico, devido a reducao da molecula da agua para 

fbrmar o hidrogenio, combina-se com o ion sodio para forma o hidroxido de sodio. A 

solucao de cloreto de sodio e hidroxido de sodio (chamada geralmente de licor de celula) 

preenche o compartimento catodico da celula, tendo o nivel controlado por um tubo em U. 

O hidrogenio produzido e evacuado pela parte superior do compartimento catodico a uma 

razao de 0,00074 dm
3/s. A saida do licor de celula, na concentracao de 12,5% de hidroxido 

de sodio e o restante de salmoura nao convertida, e realizada atraves de um dispositivo 

situado na parte traseira deste compartimento, por diferenca de nivel (transbordamento 

controlado por um tubo em U). zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

C l 2 zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA
Salmoura 

MufflmetrozyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA -:\e alia 
impedancia 

r t 

H 2 

' i j Betrodode 
i " HgiHgOlNaOH 

Sonda zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA
••Licor da Celula 

Catodo 
perfi:rac!o zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

Supoitd ern aciico 

y h f r ^ r l ^ X 

Figura III-2 - Esquema do reator eletroquimico em estudo. Figura gentilmente cedida pelo LEEQ 

(Laboratorio de Engenharia Eletroquimica do DEQ/CCT/UFCG). 
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111.3 Principals Reagoes 

As principals reacoes que participam do processo eletrolitico de producao de cloro-

soda, utilizando celulas de diafragma e membrana, sao dadas pela: 

Reacao Anodica: 2 CI" (aq) -> Cl 2 (g) + 2 e" 

Reacao Catodica: 2 H 2 0 (1) + 2 e" -> H 2 (g) + 2 OH " (aq) 

Reacao Global: 2 NaCl (aq) + 2 H 2 0 (1) -> 2 NaOH (aq) + H 2 (g) + Cl 2 (g) 

Reacao Anodica. As reacoes que ocorrem no anodo sao reacoes de "oxidacao", que 

envolve a perda de eletrons. A principal reacao no anodo e a descarga de ions de cloro. 

Reacao Catodica. No catodo ocorrem as reacoes de reducao eletrolitica, estas reacoes 

envolvem o ganho de eletrons. A principal reacao existente e a formacao de hidrogenio, 

que pode ocorrer por dois mecanismos. 

H 3 0
 + + e" -> H° + H 2 0 

ou 

H 2 0 + + e H° + OH" 

A reacao catodica de desprendimento do hidrogenio tern sido adotada como modelo 

para estudos de eletrocatalise por muitos anos, focando principalmente as dependencias 

aparentes dos valores de log I e as propriedades do metal, segundo Gao, citado por 

Andrade (2000). 

O mecanismo de formacao eletroquimico de hidrogenio e bastante generico e pode 

ser aplicado para quase todo os tipos de eletrodos, consistindo numa seqiiencia de 3 

reacoes, sendo a primeira a etapa de Volmer, uma reacao que envolve a absorcao de 

hidrogenio molecular ao material catalirico. (M) da superficie eletrodica, a partir da reducao 

da agua por um primeiro eletron (i). As duas reacoes posteriores sao competitivas: ou 

ocorre a reacao de Heyrovsky (ii) - com a reducao de outra molecula de agua e liberacao 

de hidrogenio gasoso ou entao ocorre uma recombinacao via quimica na superficie das 
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especies H-adsorvidas, com a liberacao de gas H 2 , chamada de etapa de Tafel (iii), 

conforme esquema abaixo Avaca, citado por Andrade (2000): 

H 2 0 + M + e- -> M H + OK (i) 

M H + H 2 0 + e" - > M + H 2 + OH" (ii) 

M H + M H - » 2 M + H 2 (iii) 

Como visto, a evolucao de gas causa diversos efeitos que influenciam 

significativamentezyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA no processo eletroquimico. A Figura ni-3, ilustra o desprendimento das 

bolhas de hidrogenio a partir de um dos mecanismos descritos anteriormente e exemplifica 

a camada de bolhas que cobrem um eletrodo perfurado. 

Figura III-3 - Representacao do desprendimento de bolhas de hidrogenio num catodo perfurado. 

No presente estudo e de grande importancia o entendimento da reacao de formacao 

de hidrogenio, uma vez que as bolhas de hidrogenio formadas na parede do catodo 

influenciam significativamente na eficiencia do sistema eletroquimico (Vogt, 1985; Chin 

Kwie Joe et alii, 1988; Andrade, 2000). 
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Capitulo IV: 

Modelo Matematico 

IV Capitulo 
IV. I Equacoes govern antes 

IV. 2 Con digoes de Con torn o 

IV.2.1 Condicao de Fronteira na Parede 

IV.2.2 Condicao de Fluxo 

IV.2.3 Condicao Eletroquimica para Geracao do Hidrogenio 

IV.3 Discretizagdo das Equagoes Utilizadas 

IV.3.1 Coordenadas Generalizadas 

IV.3.2 Discretizacao da Malha Retangular 

IV. 4 Solugao do Algoritmo para Acoplamento Pressao- Velocidade 

IV.4.1 Algoritmo PISO 

IV. 5 Modelo Multifasico 

IV.5.1 Modelo Multi-Fluido 

IV.5.2 Forcas Inter-Fase 

IV.5.3 Forcas de Arraste 

IV.5.4 Calculo do Numero de Reynolds 

IV. 6 Teoria e Modelagem da Distribuigdo do Tamanho das Bolhas Utilizando o 

Modelo MUSIG 

IV.6.1 Balanco Populacional 

IV.6.2 Modelo de Rompimento (BREAK-UP) 

IV.6.3 Modelo de Coalescencia 

Simbologia 
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IV Capitulo 

Modelo Matematico zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

"Quando o homem comega com certezas, termina com duvidas, mas se ele se 

contenta em comegar com duvidas, terminara com a certeza." 

Francis Bacon. 

"Todos os processos de transferencfa de massa e/ou calor e mecanica dos fluidos sao 

regidos pelas leis de conservacao de massa, energia e quantidade de movimento. Desta 

forma, estas leis de conservacao podem ser escritas de uma forma geral, na qual todos os 

escoamentos para qualquer fluido sao representados por um conjunto de equacoes 

diferenciais. Neste capitulo estao descritas as equacoes do modelo matematico utilizados 

no CFX-4. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

IV.1 Equagoes governantes 

O conjunto de equacoes basicas utilizadas pelo CFX-4 para resolucao de um fluxo 

laminar compreende as equagoes de conservacao da massa, momento (Equacoes de 

Navier-Stokes) e energia, como segue: 

Equagdo da continuidade: 

dp 

dt 
{21) 

Equagdo de momento: 

djpU) 

dt 
+ V-(pU0U-^U) = B- V/7'+V • [p( VU)

T

 ] (22) 

onde p' e a pressao modifrcada dada por: 

(23) 

Equagdo de energia: 

d(pH) 

dt 
+ V-(pUH)-V • (AVT) = — 

ct 
(24) 
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onde p e a densidade do fluido, U = (u,v,w) e o vetor velocidade do fluido, / ;ea pressao, T 

a temperatura, / e o tempo, 5 e a forca corpo
8, // e viscosidade molecular, f e a viscosidade 

no seio, A e a condutividade termica e H e a entalpia total, dada em termos de entalpia 

estatica h (termodinamicamente): 

H=h + -U
2

 (25) 
2 

O expoente T da equagao (22), representa a transposta do termo. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

IV.2 Condi goes de Contorno zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

IV. 2.1 Condigdo de Fronteira na Parede 

As condicoes de fronteira de velocidade, utilizadas no CFX-4, podem ser 

especificadas pelo o usuario: 

A,Ui + Bui = d com i = 1,2,3 ( 26) 

dU 
Onde r, = (ju—'-)w e a tensao na parede. 0 padrao e A, = 1, Bj = 0, Q = 0, representando 

dy 

uma fronteira estatica. Se Bj = 0 e Q ^ 0 uma parede movel e especificada. Se Aj = 0, 

entao a tensao e especificada. Neste caso a tensao pode ser zero para solucao das equagoes 

de Euler. 

IV.2.2 Condigdo de Fluxo 

A condigao de fluxo e, por definicao, uma fronteira onde o fluido pode entrar ou 

sair do dominio. Estas sao divididas em: 

• Inlets: todas as variaveis (u, v, w, p, T e escalares adicionais) sao especificados; 

• Outlets: o fluxo total massico ou a fracao total massica na saida da fronteira e 

especiflcado. Este pode ser positivo ou negativo, podendo o fluxo entrar ou sair 

do dominio. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

8

 A forga corpo pode ser avaliada de diversas formas, sao elas: forca de empuxo, forca rotational, forca de 

resistencia e forca de campo magnetico. Estas forcas podem ser usadas cm combinacao a partir da subrotina 

(USRBF) que pode ser acoplada ao modelo pelo usuario. 
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IV. 2.3 Condigdo Eletroquimica para Geragdo do Hidrogenio 

A aplicacao coerente de uma condigao de contorno que represente a geracao de 

hidrogenio a partir dos conceitos eletroquimicos tern grande importancia no 

desenvolvimento deste trabalho, pois a partir desta e possivel estudar o comportamento 

hidrodinamico da cortina de gas na parede do eletrodo. No entanto, existe uma grande 

dificuldade na escolha desta condicao, ja que deve-se levar em consideracao a acao 

eletroquimica. Com base na revisao bibliografica, foi possivel propor uma expressao 

matematica que represente a condicao necessaria para geracao de hidrogenio na superficie 

de um catodo, como descrito a seguirr 

Vogt (1989b), partindo da equagao da 1° Lei de Fick e assumindo um perfil linear
9 

para a fragao de hidrogenio na camada limite proximo ao catodo chegou a seguinte 

expressao: 

^ = -DzyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA„,[1-1.5*.(1 - - f ) ] ^ ( 2 7 ) 
A ob dz 

Na interface eletrodo-liquido, ou seja, em y=0, tem-se: 

N* dc 
-^ = -DHS\-\.Sse)^ (28) 

onde N* representa o fluxo molar de gas dissolvido, A e a area do eletrodo, ee e a fracao 

volumetrica de gas na interface eletrodo-liquido
10, c e a concentracao do gas dissolvido, z e 

a distancia da superficie do eletrodo, ^ e a espessura da camada limite de bolhas eZ)^ e o 

coeficiente de difusao
11. 

Segundo Hayase et alii (2002), a velocidade de producao de hidrogenio no eletrodo, 

v , e calculado como sendo: 

rp 

v

s = — Y zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBAh — (29) zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

9 Pesquisas tern, revelado (VogL 1989). que o perfil da fragao volumetrica varia nao linearmente com a 

distancia do eletrodo. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

10 e _ (
n

 I Qff onde o termo inferior representa o volume medio contido em uma bolha. 
e

 AzA/b 
1 1 O coeficiente de difusao DH^ do H 2 pode ser estimado a partir da relagao de Nernst-Einstein (Hayase et 

alii, 2002): 

D. -
 R T 

2

 (>*prHNtt 
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onde j e a densidade de corrente, Fa representa a constante de Faraday, VH e o volume por 

mol de H 2 nas condicoes normais de temperatura e pressao (2.24x10'
2 m

3/mol), Ti e a 

temperatura em que o sistema opera e T 2 e a temperatura absoluta (273 K). 

Desta forma, supondo que o fluxo molar de hidrogenio,zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA NH , produzido na 

superficie do eletrodo e: zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

XT V * A"P-

^ . — y
2 - (so) 

onde Aesp representa a area especifica do eletrodo, e substituindo a equacao (30) na 

equacao (28)r chega-se a: 

Hi 

Rearrajando a equacao (37), tem-se: 

dc 

dz 
(32) 

2=0 VH^DHfizyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA.5s9-\) 

Substituindo a equacao (29) na equacao (32), foi possivel obter uma equacao 

representativa. para condicao de contomo de geracao de hidrogenio na superficie do 

eletrodo. 
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IV.3 Discretizagao das Equagoes Utilizadas 

Neste capitulo serao abordados alguns metodos de discretizacao utilizados no CFX-

4, particularmente com respeito ao uso de coordenadas generalizadas e o tratamento do 

transporte convectivo e difusivo. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

IV.3.1 Coordenadas Generalizadas zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

As Coordenadas Generalizadas sao inclusas no CFX-4 permitindo o tratamento 

arbitrario de geometrias bi e tridimensionals. Isto foi alcancado devido ao emprego do 

algoritmo de Rhie e Chow (Rhie e Rhie e Chow, citados no AEA Technology, 2000). 

O sistema de coordenadas generalizadas foi introduzido por Thompson et alii, 

citado por AEA Technology (2000), com o intuito de estender a capacidade do metodo das 

diferencas fmitas para proceder com geometrias complexas. A ideia basica e usar a 

transformacao das coordenadas curvilineas para mapear o complexo dominio do fluido, em 

um espaco fisico, para um simples dominio de fluxo no espaco computacional, como 

mostra a Figura IV-1 . 

(a) C) 

Figura IV-1 - Ilustracao da cstrutura de uma malha: a) espaco computacional; b) espaco fisico. Fonte: 

AEA Technology (2000). 

O sistema de coordenadas cartesianas, (x1) = (x, y, z), em um dominio fisico e 

substituido pelo sistema de coordenadas curvilineas, (£') = (£, rj, Q, de tal maneira que a 

fronteira do dominio do fluxo corresponde as superficies Q = constante. As equagoes sao 

entao discretizadas com as respectivas coordenadas para o espaco computacional. As 

condicdes de contorno podem ser implementadas naturalmente no dominio computacional 
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retangular, mesmo nas equagoes diferenciais parciais mais complicadas, devido a 

transforrnacao das coordenadas nao-lineares. Assume-se que o sistema de coordenadas no 

espaco computacional e, em geral, um sistema nao-ortogonal. Para maiores detalhes 

sobre a transformagao das coordenadas cartesianas em coordenadas generalizadas, usados 

no CFX pode-se consultar o Manual do CFX-4 e para informacoes complementares ver 

(Thompson, 1985; Maliska, 1995; AEA Technology, 2000). zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

IV. 3.2 Discretizagao da Malha Retangular 

A base do codigo do software CFX-4 e o metodo conservative dos volumes finitos, 

com todas as variaveis definidas no centro do volume de controle com o preenchimento do 

dominio fisico. Cada equagao e integrada sobre cada volume de controle para obter uma 

equacao discreta na qual conecta-se as variaveis do centro do volume de controle com suas 

vizinhangas. 

Todas a equagoes sao resolvidas a partir da equagao da continuidade, tendo a 

mesma forma geral: 

onde T e o efeito de difusividade para <(>. Integrando sobre o volume de controle tem-se: 

Todos os termos, em todas as equagoes, sao discretizadas no espago usando 

diferengas centradas de segimda ordem separando os termos de difusao e os coeficientes 

de convecgao, obtidos a partir da interpolagao de Rhie-Chow (AEA Technology, 2000). zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

IV.3.2.1 Termo Difusivo 

Para ilustrar o termo difusivo, considere o volume de controle mostrado nas 

Figuras 1-3 e 1-5 (Capitulo I). 

O termo difusivo na face w (oeste) do volume de controle e discretizado da 

seguinte forma: 

dt 
+ v-(Pu<t>)-v-(rv</>) = s (34) 

ct 
(35) 
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J ™ V • ndA =zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA — ^ - ^ ) = Dw{<f>p -<t>n.) (36) 

onde 4 e a area da face oeste (w), hw e a distancia entre o ponto na face oeste (W) e o 

ponto no centro do no (P) e Dw e o coeficiente de difusividade da face oeste. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

IV.3.2.2 Termo Convect ivo 

O tratamento dos termos convectivos determina a exatidao das solucoes do 

modelo no CFX-4: Estes podem ser tratados utilizando diversos esquemas de 

interpolacao: "Upwind differencing" (UDS), "Central differencing" (CDS) "Higher-order 

upwind differencing" (HUW), "Quadratic upwind differencing" (QUICK), "CCCT" 

modificacao do QUICK, "CONDIF", "MUSCL" modificacao do HUW, "No convection" 

(NOCONV) e "No matrix" (NOMATX). Para maiores detalhes sobre estes metodos 

consultar o AEA Technology (2000) e/ou Fortuna (2000). O CFX-4 utiliza o "Hybrid 

differencing" (Diferenciacao Hibrida) como esquema padrao podendo ser modificado por 

uma das opcoes de interpolacao citadas anteriormente. 

• Diferenciacao Hibrida (HDS): Este esquema representa uma modificacao do 

UDS em diferencas centradas, onde se ignora o termo difusivo e o numero de 

Peclet de malha utilizado e maior do que 2. Neste caso, o coeficiente da matriz 

para face oeste e: 

Este esquema e melhor do que o UDS uma vez que em diferencas centradas de 2° 

ordem, e pode ser usado para correntes cruzadas e em regioes de baixo fluxo. 

IV.3.2.3 P a s s o do tempo 

O padrao do CFX-4 para passo de tempo e utilizado pela implementacao do 

metodo "Backward Difference" (Diferencas Atrasadas), na qual, a equagao e escrita na 

forma: 

a, w 
= MAX{±CW7DW)+±CW (37) 

C0 

dt 
(38) 
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que na forma discretizada pode-se escrever. 

= F{f) (39) 

O CFX-4 utiliza outros metodos para o calculo do passo de tempo, entre eles, tem-

se: Tratamento de Cranck-Nicolson, Variaveis quase-estaticas, etc. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

IV.3.2.4 Termo Fonte 

Para cada equagao, o termo Fonte e escrito do seguinte modo: 

fSdV = SU+SP<f>P (40) 

onde Sp nao e positivo e representa a contribuicao do termo fonte para a diagonal da matriz 

e e dado por SP = SPAV, e SU contem o restante do termo fonte e e dado por 

SU = SVAV. O termo Sp aumenta a diagonal da matriz dando mais controle a diagonal e 

melhorando o comportamenio. da. solucao* 

IV.3.2.5 E q u a c a o geral para r e s o l u c a o 

Apos o procedimento descrito nas secoes anteriores, conclui-se que a equagao 

discretizada pode ser solucionada a partir da matriz solugao que tern a seguinte forma: 

aP(j)P-Y,anb(t>nb =SU zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

nb 

onde o subscrito nb indica cada uma das seis vizinhangas do no. 

Devido aos cuidados tornados com os termos convectivos, a matriz coeficiente na 

diagonal da matriz e dada, independentemente no esquema diferenciado, como: 

a? = S a * - S P + C

u -G„ -Cs +Ce-CH,+^- (42) 

No caso de estado estacionario, a soma dos coeficientes convectivos na expressao 

descreve a conservagao da massa e a convergencia da solugao tende a zero. 
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IV.4 Solugao do Algoritmo para Acoplamento Pressao-Velocidade 

Em problemas incompressiveis e escoamentos onde a massa especifica nao e uma 

fungao forte da pressao, a solugao segregada das equagoes de conservagao da quantidade 

de movimento e da equagao de conservagao da massa, gera um problema de acoplamento 

pressao-velocidade. Escoamento de gases sem variagao de pressao e de liquidos com ou 

sem variagao da pressao se encaixam nesta classe de problemas (Maliska, 1995). zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

Segundo Maliska (1995), a solugao correta para problemas de transporte de 

quantidade de movimento e obtido quando o campo de pressao introduzido nas equagoes 

de Navier-Stokes gera velocidades que satisfagam a equagao da continuidade. Geralmente, 

um valor para o campo de pressao e estimado a fim de se obter um valor intermediario para 

o campo de velocidade e assim solucionar a equagao da continuidade. A equagao para a 

corregao da pressao, na qual e obtida a partir da equagao da continuidade, e solucionada 

utilizando as velocidades intermediarias. Desta forma, a pressao e a velocidade sao 

corrigidas a partir da corregao da pressao e o procedimento e repetido ate que a equagao da 

continuidade seja satisfeita (Shu e Wee, 2002). 

Atualmente, existem diferentes metodos para tratar este tipo de acoplamento. "O 

objetivo de todos eles e criar uma equagao para a pressao que permita que o processo 

iterativo avance, observando a conservagao da massa (Maliska, 1995)." Dentre estes 

metodos os mais conhecidos sao: o Metodo SIMPLE (Semi-Implicit Method for Pressure 

Linked Equations) desenvolvido por Patankar e Spalding (1972), o SIMPLER (SIMPLE 

Revisado) por Patankar (1980), o SIMPLEC (SIMPLE Modificado) por Van Doormaal 

(1984) e o PISO (Pessure-Implicit with Splitting of Operators) desenvolvido por Issa 

(1986). Estes possuem um comportamento estimativo e corretivo, e sao essencialmente 

rterativos (com excegao do PISO que e um metodo nao iterativo e dependente do tempo, 

quando em estado transiente). 
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IVAA Algoritmo PISO zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

O algoritmo PISO foi introduzido por Issa em 1986 e e descrito, neste trabalho, 

para malhas arranjadas segundo Versteeg e Malalasekera (1995). Este metodo de 

acoplamento pressao-velocidade (PISO) tern como principio fundamental o algoritmo 

SIMPLE, e e baseado no alto grau de aproximacao entre as correcoes para pressao e 

velocidade. O metodo PISO foi desenvolvido inicialmente para calculos nao iterativos de 

fluxos compressiveis em estado transiente, no entanto, suas equagoes foram adaptadas para 

solucoes iterativas em problemas de estado permanente (Versteeg e Malalasekera, 1995). 

Uma das limitacoes dos algoritmos SIMPLE e SIMPLEC e que novas velocidades e 

fluxos correspondentes nao satisfazem o balanco de momento apos a equagao de corregao 

da pressao ser solucionada. Como resultado, os calculos tern que ser repetidos ate que o 

balango seja satisfeito. Para melhorar a eficiencia destes calculos, o algoritmo PISO 

executa um passo preditivo e dois passos corretivos e pode ser tido como uma expansao do 

metodo SIMPLE com um passo corretor. 

Passo PreditivQ 

Neste passo, a discretizagao das equagoes de momento sao solucionadas com uma 

estimativa ou campo de pressao intermediario p* para fornecer as componentes de 

velocidade u* e v usando a mesma metodologia empregada no algoritmo SIMPLE. 

1° Passo: Corretivo 

"Os campos u e v* so irao satisfazer equagao da continuidade se o campo da 

pressao estiver correto. O primeiro passo corretivo do SIMPLE e introduzido para fornecer 

o campo de velocidade (w** v**) na qual satisfaz a discretizagao da equagao da 

continuidade. As equagoes resultantes sao as mesmas que as das equagoes de corregao da 

velocidade do SIMPLE mas, ja que existe um passo corretivo adicional no algoritmo PISO, 

utilizou-se a seguinte notagao" (Versteeg e Malalasekera, 1995): 

P =P +P (43) 

u = u +u (44) zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

V - V + V (45) 
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As equagoes (43-45) permitem definir as seguintes velocidades corrigidas u e v *: 

=«,v +d

u(Pi-u ~P,j) (46) zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

V I , J =
v

u
+ d

i j ( P i , J - \ - P i , j ) (47) 

onde o termo d da equagao de corregao da pressao e dado por: 

< v = * d

u = — 

Como no algoritmo SIMPLE, as equagoes (46-47) sao substituidas dentro da 

equagao da continuidade para produzir a equagao de corregao da pressao com seus 

coeficientes e termos fontes. 

a

i,jPij ~
 a

i+i,jPi+hJ 

onde aj j = a / + u + a 7 _ u + t f J f 7 + 1 +aJtJ-} e os coeficientes sao: 

Tabela IV-1 - Extraida de Versteeg e Malalasekera, 1995. 

Coeficientes da matriz Termo fonte 

No metodo PISO a equagao de corregao da pressao (-/#) e chamada de primeira 

equagao corretiva da pressao e e solucionada para dar o primeiro campo da pressao p'. 

Uma vez que as corregoes da pressao sao conhecidas, as componentes da velocidade u e 

v** podem ser obtidas por meio das equagoes (46-47) (Versteeg e Malalasekera, 1995). zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

2°zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA Passo: Corretivo 

Para otimizar o SIMPLE o metodo PISO executa um segundo passo 

corretor. As equagoes de momento para w** e v** discretizadas sao: 

a

u
 UZ = Z

 A*U* +
 AUJ (PT-U - PZ )

 + KJ (49) 

a

Jj
v

?j = HA*V*+ A

lj ftC-i - PTJ ) + K J (5°) 

Resolvendo as equagoes de momento e possivel obter uma dupla corregao do 

campo de velocidade (u***, v***): 

a

u
UZ = lL

a

r*>UZ> + 4 v (PZ,J - / C ) + K J (51) 
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Observa-se que os termos cumulativos sao avaliados usando as velocidades u e 

v** calculadas no passo corretivo anterior. 

Subtraindo a equagao (49) da (50) e (51) da (52) tem-se: zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

*** ** 

a 
+

 d

v(Pi-v ~Pu) zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

*** *• , Z—izyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA (Vnb Vnb) , j , " " \ 

V

u=
v

i,j+ : +d

i,j(Pi,j-i -PI,J) 

(53) 

(54) 

a 

onde p e a segunda corregao da pressao desde que /?*** possa ser obtido por: 

P =P +P (55) 

Ao substituir as equagoes (53-54) na equagao de conservagao de massa obtem-se a 

segunda equagao de corregao da pressao: 

a

i,jPj,j =
 a

uvPuhJ
 +a

i-wPi-v
 +a

i,j+xP"i,j^
 +a

u-iP"j,j-i
 +f)

j.j (56) 

onde aJfJ = a]+lJ + a 7 _ u +aIJ+] + fl7iJ_1 e os coeficientes sao: 

Tabela IV-2 - Extraida de Versteeg e Malalasekera, 1995. 

Coeficientes da matriz Termo fonte 

Na derivagao da equagao (56) o termo fonte 

[Go4iT),v " K / ^ O / , , - (p4v**) / J + 1 ] 

e zero desde que as componentes da velocidade (u , v**) satisfagao a equagao da 

continuidade. 

A partir da solugao da equagao (56) obtem-se o segundo campo de pressao 

corrigido p e a dupla corregao da pressao e obtida a partir de: 

P~ =P~ + P' =P*+P+P (57) 
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Desta forma, o campo de velocidade e obtido a partir das equagoes (53-54). 

Nos calculos nao iterativos onde o fluxo e transiente, o campo de pressao /?*** e os 

campos de velocidades u e v*** sao considerados para obter os valores corretos de u, v e 

p. O diagrama (Figura 3) ilustra a seqiiencia de operacoes utilizadas pelo metodo PISO 

para calculos iterativos no sistema estacionario. As equagoes descritas acima foram 

adaptadas para o estado permanente, bidimensional, a partir do algoritmo original 

desenvolvido para calculos nao iterativos em tempos dependentes (Versteeg e 

Malalasekera, 1995). O algoritmo transiente pode, igualmente, ser aplicado para analise em 

estado estacionario com uma estimativa para as condigoes iniciais e solucionado como um 

problema transiente para um longo periodo de tempo ate que o estado permanente seja 

alcangado. 

Segundo Versteeg e Malalasekera (1995), para solucionar a dupla equagao de 

corregao de pressao, o metodo PISO exige memoria fisica adicional para o calculo do 

termo fonte da segunda equagao corretiva. Neste caso, a sob-relaxagao e requerida para 

estabilizar o processo do calculo. Embora este metodo implique em um consideravel 

aumento no esforgo computacional, uma vez que o PISO tern uma melhor aproximagao 

resultando, geralmente, numa redugao do numero global de iteragoes para atingir a 

convergencia, este tern se mostrado mais eficiente e rapido (Dahlstrom, 2000; CFX-4, 

2002). 
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C zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

Start 

Estimaliva initial/? * u*zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA v* w*e ^* 

Executar os passos 1-3 do algoritmo SIMPLE 

Solucionar as equacfies de momento discretizadas 

- Solucionar a equagao de corregao da pressao 

- Corrigjr a pressao e as velocidades 

I p* u* v* w*ep' 

4° passo: Resolver a segunda equacao de correcao da pressao 

a

ijVij = < H r f W +<H/A-V ̂ k w f t w
 + G

r / 4 P / / 4zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA + b h 

5° passo: CorrecSo dapressSo e velocidades 

Plj = PU + PIJ + PU 

m* * j / <zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA ' \ 2 (
V»*~

 V *>) J / " " \ 
V

A, =
 VA?" +

 di^(Pij-i ~Pij) + ~ + <*Xj (Pu-i ~ Pzj) 

Faga 

p*-p, u* = u 
V* = v. w* - w 

J 

Ajustar 

u - u 

V = V zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA
*** zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

w = w 

I  
6° Passo: Resolver todas as outras equagoes de transporte discretizadas 

Nao 

Figura IV-2 - Algoritmo PISO*. Fonte: Versteeg e Malalasekera (1995). 

* designa valores eslimados ou valores que nao sao finais 

' designa correcoes 
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IV. 5 Modelo Multifasico 

Um sistema e tido como multifasico quando mais de um fluido estao presentes no 

escoamento, cada um dominando seu proprio campo de fluxo, como mostra a Figura IV-3. 

Numa celula eletrolitica tem-se em geral a presenca de duas fases distintas, gas na forma 

de hidrogenio representando a fase dispersa e liquido representando a fase contiima, como 

pode ser verificado na Figura I I I - l . Desta forma, o aplicativo CFX-4 disponibiliza a 

utilizacao do modelo multifasico a partir de dois modelos distintos: o modelo multi-fluido e 

o modelo homogeneo. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

FigurazyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA IV-3 - Hustracao de um escoamento multifasico. Fonte: Paladino, 2001. 

O modelo homogeneo pode ser aplicado para escoamentos dispersos uma vez que 

pressupoe que ambas as fases se movimentam com a mesma velocidade e o 

equacionamento e semelhante ao caso monofasico com pseudo-propriedades calculadas a 

partir de medias ponderadas pelas fracoes volumetricas das diferentes fases. Este modelo e 

valido em casos onde as velocidades das diferentes fases se equalizam em distancias 

suficientemente pequenas. Isto acontece quando em escoamentos dispersos a forca de 

arraste, exercida pela fase continua sobre a dispersa, e ampla e nao existe a forca 

gravitacional (Paladino, 2001). 

Ja o modelo multi-fluido, que e o foco da parte teorica deste trabalho, pode ser 

aplicado a qualquer regime, desde que sejam utilizadas leis constitutivas adequadas para os 

termos de inter-fase. Isto, por que, este modelo considera cada fase como sendo um meio 

continuo ocupando todo o dominio de calculo, onde a quantidade presente de cada fase em 

cada ponto do dominio e dada pela fracao volumetrica. O multi-fluido considera um 

sistema de equagoes de conservagao para cada fase podendo calcular um campo de solugao 

para cada uma destas fases separadamente (Paladino, 2001). 
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IV. 5.1 Modelo Multi-Fluido 

Os modelos de fluxos multifasicos sao convencionalmente representados usando 

uma aproximagao multi-fluido, onde cada fase e representada como um fluido separado, 

cada qual com seu proprio campo de velocidade e campo de pressao comum (Gobby et alii, 

2002). 

No modelo multi-fluido as quantidades transportadas (momento linear, calor e 

massa) interagem via transferencia inter-fase, ou seja, duas fases podem ter campos de 

velocidade e temperatura separados, mas existira uma tendencia para que estas se igualem 

devido ao arraste de inter-fase e aos termos de transferencia de calor. No CFX-4, o modelo 

multi-fluido e solucionado usando o algoritmo IPSA (Inter-Phase Slip Algorithm) 

desenvolvido por Spalding, citado no AEA Technology (2000), para calcular as fracdes 

volumetricas e as pressoes. As equacoes acopladas sao resolvidas de maneira segregada, 

com a opcao de acelerar a convergencia a partir da escolha do PEA (Partial Elimination 

Algorithm) de Spalding, ou a partir do metodo SINCE (Simultaneous Solution of Non-

linearly Coupled Equations) desenvolvido por Lo (AEA Technology, 2000). 

AJternativamente, o algoritmo- modificado chamado IPSA-C pode ser utilizado para 

tratar a velocidade inter-fase acoplada cfe uma maneira mais consistente no procedimento 

de corregao da pressao-velocidade. Este algoritmo mostra-se mais dispendioso por 

iteragoes quando comparado ao IPSA, especialmente se um grande numero de fases estao 

envolvidas. No entanto, este apresenta melhores caracteristicas de convergencia para 

fluxos de arraste dominante, tais como pequenos diametros de particulas, ou bolhas em 

liquidos como e o caso do problema de desprendimento de hidrogenio em meio a uma 

solugao eletroquimica, estudado no presente trabalho. 

Segundo Gobby et alii (2002), o modelo de multi-fluido pode estendesse atraves da 

mclusao da predigao da distribuigao do tamanho das bolhas, a partir da utilizagao do 

modelo do balango populacional, tal como o modelo MUSIG ("Mutiple-Size-Group") 

implementado no software CFX-4, que sera mais bem discutido posteriormente. De acordo 

com este autor, esta aproximagao tern conduzido a um numero de sucessos na industria 

como um todo, embora os fatores limitantes para estes modelos sejam a exigencia 

computacional, e a convergencia, especialmente para malhas finas, usando solugoes 

segregadas. 

Com base no exposto anteriormente utilizou-se o modelo Multi-Fluido para 

descrever o escoamento multifasico, por meio do algoritmo IPSA para resolver as 
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equagoes de fragao volumetrica, com a opcao de acelerar a convergencia a partir do 

metodo SINCE (default do CFX), levando em consideracao o algoritmo IPSA-C para 

solucionar as equagoes de movimento, a fim de obter-se resultados mais consistentes. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

IV. 5.2 For gas Inter-Fase 

Para solucionar o modelo "Multi-Fluid" se faz necessario a utilizagao das equagoes 

constitutivaszyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA para as forgas da intex-fase. Na literatura, as forgas de inter-fase sao 

geralmente divididas em: forgas de arraste e forgas de nao-arraste. Segundo Paladino 

(2001), esta distingao e feita a partir do fato de que quando um corpo e submerso numa 

corrente fluida, as forgas de nao-arraste (massa virtual, sustentagao, lubrificagao da parede, 

dispersao turbulenta) aparecem mesmo quando a fase continua e considerada inviscida. As 

tres primeiras aparecem quando um corpo solido e submerso numa corrente fluida viscosa, 

independentemente do regime de escoamento ser laminar ou turbulento, enquanto a forga 

de dispersao turbulenta, indica a dispersao da fase gasosa (bolhas) devido a turbulencia da 

fase continua. Para o estudo do^ desprendimento das bolhas de hidrogenio do presente 

trabalho- fbram. introduzidas ao- modelo apenas as forgas de arraste, sendo "desprezadas" a 

massa virtual, a lubrificagao da parede, a forga de sustentagao e a dispersao turbulenta. 

IV. 5.3 Forgas de A rraste 

A influencia da forga de arraste na estrutura do escoamento depende do tipo de 

problema que se pretende estudar. A forma padrao de expressar a forga de arraste sobre um 

corpo num determinado escoamento e atraves do coeficiente de arraste, 

onde p e a densidade do fluido, [/ e a velocidade media, D ^ e a grandeza da forga de 

arraste e A? e a area projetada do corpo na diregao do fluxo. 

A forga de arraste sobre um corpo resulta de dois mecanismos: a forga devido ao 

cisalhamento superficial e aquela exercida pela distribuigao de pressao ao redor do corpo, 

chamado de arraste de forma. Paladino (2001), afirma que para baixos numeros de 

D (58) 
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Reynolds o arraste da bolha e principalmente devido ao atrito superficial. Quando o 

numero de Re aumenta, o arraste de forma vai tendo maior influencia, ate que para altos 

valores de Re o arraste e dominado por este fenomeno. Assim, tres regimes amplamente 

conhecidos na literatura sao descritos pelo CFX-4, a fim de obter-se uma solugao de 

acordo com o escoamento. 

1zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA - Regime de Stokes (0< Re <0.2): Neste regime, o coeficiente de arraste e dado 

pela Lei de Stokes, 

24 
CD = f- (59) 

Re 

2 - Regiao Viscosa (0< Re <500-1000): Nesta faixa, tanto o atrito superficial como 

o arraste de forma sao importantes. Segundo Paladino (2001), diversas correlacoes 

empiricas sao avaliadas, sendo uma das mais utilizadas a desenvolvida por Ishii e Zuber 

(1979), escrita como: 

2 - Regiao Inercial ou Turbulenta (500-1000< Re <2xl0
5): Nesta regiao o arraste 

de forma domina-o coeficiente- e-Co setorna praticamente independente do numero de 

Reynolds assumindo, para particulas esfericas solidas, um valor aproximado de: 

(60) 

CD = 0.44 (61) 

O CFX-4 disponibiliza outros modelos existentes para calculo do coeficiente de 

arraste, que levam em consideracao a forma distorcida das bolhas, gotas e/ou particulas 

(AEA Technology, 2000). 
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IV. 5.4 Calculo do Numero de Reynolds 

Reynolds, em sua classica experiencia, descobriu que a existencia de dois tipos de 

escoamento depende nao apenas da velocidade mas tambem do parametro UDT I v, onde 

U representa a velocidade media em um tubo, DTzyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA O diametro do tubo e e v a viscosidade 

cinematica do fluido. Este parametro adimensional, cujo nome representa uma homenagem 

a Reynolds, se tomouum parametro primordial para o estudo fluidodinamico (Sissom e 

Pitts, 1979). De maneira geral o numero de Reynolds e dado por: 

R e ^ = p ^ (62) 
V fi 

onde L e o comprimento caracteristico. 

O numero de Reynolds foi calculado levando-se em consideracao a secao reta e 

horizontal a superficie do eletrodo do compartimento catodico (Figura V - l ) , assim: 

R e = Up* 4.LW _ WLWp 

Sabendo que: 

S WL 

Tem-se: 
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IV. 6 Teoria e Modelagem da Distribuigao do Tamanho das Bolhas 

Utilizando o Modelo MUSIG 

O uso da fluidodinamica computacional (CFD) mostra-se capaz de aperfeicoar os 

conhecimentos, proporcionando uma descricao completa da hidrodinamica local quando 

um modelo adequado e utilizado. Entretanto, na modelagem, as complexas interacoes entre 

as fases gas e liquido, causam inumeros problemas para serem solucionados. Numerosos 

estudos tern mostrado a existencia de fortes iteracoes entre as condigoes operacionais, as 

propriedades quimicas da fase liquida, a borrifagao do gas, as propriedades da bolha 

(tamanho e forma) e a hidrodinamica (Olmos et alii, 2001). 

Na maioria dos calculos da fluidodinamica computacional, onde existe a presenca de 

fluxos multifasicos, assumi-se que as particulas dispersas tern o mesmo tamanho e forma, 

esta hipotese e chamada de suposigao monodispersa. Na realidade as particulas existem em 

varias formas e tamanhos. Segundo Lo (2000), particularmente, em fluxos gas-liquido e 

quase impossivel controlar o tamanho e a forma das bolhas quando ocorre a coalescencia e 

o rompimento ("break-up"). 

O balango populacional e um metodo que vem sendo aplicado com bons resultados 

para analise da distribuigao do tamanho para a fase dispersa. Modelos de rompimento e 

coalescencia sao utilizados dentro da estrutura do balango populacional. No CFX-4, 

utiliza-se a combinagao do metodo de balango populacional com CFD a partir do modelo 

MUSIG ("Mutiple-Size-Group") desenvolvido por Lo, citado em AEA Technology (2000). 

Este modelo foi criado para representar fluxos multifasicos dispersos em que a fase 

dispersa tern uma grande variagao no tamanho. O MUSIG proporciona uma estrutura na 

qual o metodo do balango populacional, em conjunto, com os modelos do rompimento e da 

coalescencia podem ser incorporados aos calculos tridimensionais do CFD. 

Geralmente, as particulas da fase dispersa podem ser divididas em varios tamanhos 

(grupos) e cada um destes grupos pode ser tratado como uma fase separada nos calculos do 

fluxo multifasico. Portanto, o modelo de fluxo multifasico tern N-l conjunto de equagoes 

acopladas (continuidade e momento linear), para serem solucionadas, onde A^eo numero de 

grupos por tamanho. Devido ao grande numero de equagoes envoividas, o numero de 

grupos por tamanho que podem ser utilizados nos calculos praticos e limitado, geralmente 

duas ou tres fases dispersas. Como um resultado, a distribuigao do tamanho das particulas e 

inadequadamente representado. 
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No entanto, o modelo MUSIG assume que todas as particulas tern a mesma 

velocidade, sendo desta forma, necessario apenas um conjunto de equagoes do momento 

linear para todas estas. Essencialmente, reduz-se a aproximagao multifase descrita 

anteriormente para uma aproximagao de dois fluidos com um campo de velocidade para a 

fase continua e outro para a fase dispersa. Entretanto, as equagoes da continuidade do 

grupo de particulas sao conservadas e solucionadas para representar a distribuigao dos 

tamanhos. Com esta aproximagao e possivel considerar um grande numero de grupos (10 a 

20) por tamanho das particulas, a fim de obter uma melhor representagao da distribuigao 

dos tamanhos (Lo, 2000,zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA AEA Technology, 2000). 

A equagao da continuidade para a fase dispersa e escrita, considerando as mudangas 

no tamanho da particula: 

—(pa) + V.(pua) + -^-(pra) = 0 (64) 
dt or 

onde t e o tempo, p e a densidade, a e a fragao volumetrica, u e a velocidade, r e o raio da 

particula e r e a taxa de mudanga do diametro da particula. O primeiro termo desta 

equagao representa a mudanga de concentragao da particula com o tempo, o segundo termo 

a> convecgao no espago fisico e o terceiro termo a mudanga no tamanho. Esta equagao e 

discretizada, em relagao ao tamanho, a fim de obter uma equagao da continuidade para o 

tamanho do grupo-i. 

^-(pal+Vipua^S, (65) 
ct 

O termo Si e a taxa de transferencia de massa dentro ou fora do tamanho do grupo devido 

ao rompimento, a coalescencia, a expansao, ao crescimento, etc. 

Claramente, a soma de todas as fragoes volumetricas das particulas e igual a fragao 

volumetrica da fase dispersa: zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

Ha,=a

 (66) 

i 

Pode-se reescrever a fragao volumetrica individual para o tamanho-grupo em 

termos de fragao total como: 

f,a = a (67) 

e reescrever a equagao (65) como: 

ct 
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onde/, e a fragao da fase dispersa no grupo-i. Esta equagao tern a forma da equagao de 

transporte para uma variavel escalar ,da fase dispersa. A distribuigao de tamanho da fase 

dispersa e, entretanto, definida pela variavel/. Logo, o diametro de Sauter
12

 e deduzido da 

seguinte forma: 

. 1 

L (69) 

e a area interfacial como: 

u

 s 

Para a fase dispersa na qual o modelo MUSIG e aplicado, o diametro de Sauter e 

usado para calcular as forgas de arraste e outras forgas que agem entre as duas fases, 

proporcionando uma resposta para o fluxo a partir dos calculos da distribuigao do tamanho. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

IV. 6.1 Balango Populacional 

O balango populacional e< um metodo geralmente aplicado nos calculos da 

distribuigao do tamanho e soma os efeitos de rompimento e coalescencia nos fluxos onde 

existe a presenga de bolhas. Uma forma geral da equagao do balango populacional e: zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

|U + V f a ) = BB-DB+BC-DC (71) 

ot 

onde //, e o numero de grupos-i de bolhas por unidade de volume, BzyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBAB e Be sao as taxas de 

nascimento devido ao rompimento e coalescencia respectivamente, e DB e Dc 

correspondem a taxa de desaparecimento. A densidade do numero de bolha, nh e 

relacionada a fragao volumetrica de gas por: 

f,a = n,vi (72) 

onde v. e o volume das bolhas. Desta forma a equagao (71) pode ser reescrita como: 

Uaf) + V(uaf) = S\ (73) 
ot 

1 2

 Diametro de Sauter ou diametro medio superficial, corresponde ao diametro da esfera que possui a mesma 
area superficial media das particulas constituintes do sistema. Este parametro e, usualmcnte, utilizado cm 
estudos relacionados aos fendmenos interfaciais (Ramalho e Oliveira, 1999). 
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onde S, e o termo fonte devido a coalescencia e o rompimento da bolha. A equagao (73) e 

identica a equagao (68), anteriormente descrita, quando multiplicada pela densidade da 

fase. Desta forma, se estabelece uma ligagao entre o balango populacional e as equagoes de 

movimento via o modelo MUSIG. Para completar o modelo se faz necessario definir os 

termos fonte devido a coalescencia e ao rompimento (Lo, 2000; AEA Technology, 2000). 

O CFX-4 implementa o modelo de rompimento desenvolvido por Luo e Svendsen e o 

modelo de coalescencia de Prince e Blanch, citados no AEA Technology (2000) que sao 

descritos a seguir. 

O rompimento (break-up) das bolhas em um fluxo turbulento e causado pelos 

turbilhoes na superficie da bolha e se a energia turbilhonar e suficientemente alta para 

superar a energia da superficie possibilitara a deformagao da superficie, podendo ocorrer a 

formagao de 2 ou mais bolhas filhas. Para ocorrer o rompimento da bolha, os tamanhos dos 

turbilhoes devem ser menor ou igual ao tamanho das bolhas, desde que turbilhoes extensos 

existam apenas para o transporte de bolhas (Venneker, 2002). 

Luo e Svendsen, citados no AEA Technology (2000) desenvolveram um modelo 

teorico para o rompimento de gotas e bolhas em dispersoes turbulentas. O modelo se 

baseia na teoria de turbulencia isotropica e a taxa de rompimento das bolhas de volume v, 

das bolhas de volume v, e expressa como: 

onde 8 e a taxa de dissipagao de energia turbulenta, d e o diametro da bolha, £, e o tamanho 

adimensional de turbilhoes na sub-faixa inercial da turbulencia isotropica e Xc e a energia 

critica adimensional do rompimento. O coeficientezyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA fB, conhecido como coeficiente de 

rompimento, e adicionado para calibrar o modelo (AEA Technology, 2000). 

A taxa de nascimento das bolhas do grupo-i devido ao rompimento de bolhas 

grandes e dada pela seguinte expressao: 

IV. 6.2 Modelo de Rompimento (BREAK-UP) zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

£ 3 
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BB=zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA S ^ (
v y

: v > ; ( 7 5 ) 
.7=1 + 1 

onde N e o numero total de grupos. 

A taxa de desaparecimento das bolhas do grupo-i devido ao rompimento de 

pequenas bolhas e dada pela equagao: 

°B = ( 7 6 ) 

IV. 6.3 Modelo de Coalescencia 

Segundo Venneker et alii (2002), o processo pelo qual duas (ou mais) bolhas 

coalescem, consiste de tres passos sucessivos que sao esbocados na Figura IV-4. Primeiro, 

as bolhas colidem, buscando uma pequena quantidade de liquido entre elas. O segundo 

passo envolve a drenagem do liquido no espaco do filme entre as superficies das bolhas 

adjacentes, ate que o filme liquido que separa as bolhas alcance uma espessura critica, 

enquanto que no terceiro e ultimo passo ocorre o rompimento do filme conduzindo a 

juncao (coalescencia) das bolhas. Pode-se assumir que a colisao das bolhas ocorre apenas 

devido ao transporte turbulento. Alternativamente, pode-se incluir outros mecanismos de 

colisao tais como empuxo-dirigido, que e, a colisao devido a diferenca na velocidade de 

ascensao das bolhas de diferentes tamanhos, e a colisao devido ao cisalhamento laminar. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

Figura IV-4 - Passos para a coalescencia: a) aproximagao das bolhas; b) diminuicao do filme liquido; 

c) quebra do filme. 

O processo de coalescencia e modelado a partir da taxa de colisao entre duas bolhas 

e da eficiencia relativa da colisao levando em consideracao o tempo requerido para a 

coalescencia (tij) e o tempo de contato entre duas bolhas (Ty). Prince e Blanch, citados em 
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AEA Technology (2000) consideraram as colisoes como resultado de tres diferentes 

mecanismos: a turbulencia (0;/), o empuxo (9y
B) e o cisalhamento laminar (9y

L S). 

A taxa de coalescencia total e: 

ondezyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA 7]tj representa a taxa de eficiencia da colisao, dada por: 

o tempo requerido para a coalescencia e: 

( 7 7 ) 

(78) zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

f 3 \ 7 
rijPl 

16a 
In A . 

h. 

(79) 

onde pi e a densidade da fase liquida, o e a tensao superficial, ho e a espessura inicial do 

filme e hf e a espessura critica do filme onde ocorre a ruptura. 

O tempo de contato de bolhas e dado por: 

(80) 

onde ry e o raio equivalente da bolha dado por: 

- i 

r

>
 =

 2 

1 1 zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

—+ — zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

\Ti rJj 

(81) 

onde os indices i e j representam o grupo-i e o grupo-j respectivamente. 

No modelo descrito e utilizado nas equagoes do CFX-4, apenas as colisoes devido a 

turbulencia sao incluidas. Conseqiientemente, tem-se: 

Q^f^e
1

''""' (82) 

onde fc e o coeficiente de coalescencia, adicionado para calibrar o modelo. 

A taxa de colisao turbulenta e dada por: 

onde uu e utj representam a velocidade turbulenta no grupo-i e - j , e Sy- e a area de colisao 

da secao transversal da particula definida por: 

71 
(84) 
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A velocidade turbulenta e dada por: 

i i zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

u=l.4£ld} (85) 

A taxa de nascimento das bolhas do grupo-i devido a coalescencia das bolhas do 

grupo-j e grupo-k e: 

B

c = lZTQ.*"j"< (86) 

A taxa de desaparecimento das bolhas do grupo-i devido a coalescencia com outras 

bolhas e: 

N 

D

c=^Y.Qjk
n

j (87) 

onde N e o numero total de grupos, para maiores detalhes sobre o modelo consultar AEA 

Technology (2000). 

O modelo MUSIG e complexo e o tempo computacional pode ser significativo. 

Alem disso, e aconselhavel executar varias iteragoes apos a chamada da rotina MUSIG 

para permitir a mudanga feita pelo MUSIG para propagar completamente o dominio da 

solugao e estabelecer-se corretamente. 

O modelo MUSIG foi desenvolvido para resolver as equagoes que envolvem os 

modelos de coalescencia, rompimento e balango populacional, a partir de uma solugao 

algoritmica para fluxo multifasico. Os fluxos de gas e liquido sao representado a partir da 

utilizagao do modelo de dois fluidos (two-fluid) Euler-Euler, e as equagoes de conservagao 

de massa e momento linear, das duas fases, sao solucionadas a partir do Algoritmo de 

Deslizamento na Interfase (IPSA-InterPhase Slip Algorithm) desenvolvido por Spalding, 

crrado por Lo (2000). Dentro do lago dos calculos do IPSA as equagoes de transporte 

adicionais sao resolvidas para a variavel escalar fj como dado na equagao (72). A partir da 

solugao de fj, e definida a distribuigao do tamanho da fase dispersa e o diametro de Sauter e 

calculado. O modelo MUSIG calcula e armazena o diametro de Sauter e a area interfacial. 

Estas variaveis podem ser plotadas no modo usual, fornecendo um bom resumo da 

distribuigao do tamanho da fase dispersa. 

No presente trabalho, optou-se pelo modelo MUSIG levando em consideragao 

apenas o modelo do balango populacional em conjunto com o modelo de coalescencia, em 

virtude das limitagoes do equipamento. 
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Simbologia 

A: zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBAArea do eletrodo, m
2 

A esp- Area especifica, m
2 

a,: Coeficientes da matriz 

A i, Bj, Cj.' Constantes utilizadas na aplicacao da condicao de contorno "WALL' 

A,: Area interfacial, m"
1 

Atj: E a area da face da celula. 

AP: EzyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA a area projetada de um corpo na direcao do fluxo, m
2 

b: Numero de bolhas livres 

B: Forga corpo (de empuxo, rotacional, de resistencia, entre outras) 

BB: Taxa de nascimento devido ao rompimento 

Be: Taxa de nascimento devido a coalescencia 

btJ: Termo fonte de movimento, dado por: SA V. 

c: Concentragao molar de gas dissolvido, mol/m
3 

C: Coeficiente convectivo, 

CD: Coeficiente de arraste, adimensional 

d: Diametro da bolha, m 

D: Coeficiente de difusividade, m/s 

DA: Grandeza da forga de arraste 

DB: Taxa de desaparecimento devido ao rompimento 

Dc: Taxa de desaparecimento devido a coalescencia 

DHz: Coeficiente de difusao do hidrogenio, m
2/s 

ds: Diametro de Sauter, m 

DT: Diametro do tubo, m 

F: Fungao da propriedade transportada 

Fa' Constante de Faraday, 96487 A.s.mol"
1 

u Coeficiente de rompimento 

fc: Coeficiente de coalescencia 

ft: Fragao da fase dispersa no grupo-i. 

8ij
: E a taxa de rompimento 

H: Entalpia, J/kg 

hf: Espessura inicial do filme para que ocorra a coalescencia 
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ho: Espessura critica do filme onde ocorre a ruptura 

hw: Distancia entre o ponto na face oeste (W) e o ponto central do no (P) 

J: Densidade de corrente, A/m
2 

L : Comprimento do compartimento catodico, mm 

N: E o numero total de grupos. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

NA: Numero de Avogrado, 

N* : Fluxo molar de gas dissolvido na interface eletrodo-liquido, mol/s 

NHi: Fluxo molar de hidrogenio dissolvido, mol/s 

n,: Numero de grupos-i de bolhas por unidade de volume 

p: Pressao, Pa 

p,p ,p : Pressao modificada, Pa 

p*,p**,p***: Pressao intermediaria (estimada), Pa 

O: Vazao volumetrica, m
3/s 

Qjj: E a taxa de coalescencia total 

r: Raio da particula, m 

r: Taxa de mudanca do diametro da particula, m 

r)j; Raio exrutvalerrre, m 

rHl •' Raio da bolhas de hidrogenio, m 

R: Constante universal dos gases, 

Re: Numero de Reynolds, adimensional 

S: Termo Fonte 

Si,: E a area de colisao da secao transversal da particula 

/: Tempo, s 

T: Temperatura absoluta, K 

T : Transposta do termo 

tyi Tempo requerido para coalescencia, s 

U: Velocidades do fluido (u, v, w), m/s 

U : Velocidade media do fluido, m/s 

vg: Velocidade do hidrogenio produzido na superficie do eletrodo, m/s 

V: Volume, m 3 

Volume por mol dezyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA H2 nas condicoes normais de temperatura e pressao, 
V • 

2.24x10-2m3/mol 
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v; Volume das bolhas, m
3 

W: Largura do compartimento catodico, mm 

x, y, z: Sistema de coordenadas cartesianas 

a: Fragao volumetrica 

Xc- E a energia critica adimensional do rompimento. 

Sb: Espessura da camada limite de bolhas, m 

s: Taxa de dissipacao de energia turbulenta 

se: Fragao volumetrica do gas na interface eletrodo-liquido 

4* Propriedade qualquer transportada, exemplo: temperatura 

w- Taxa de eficiencia da colisao 

fi: Viscosidade molecular, kg/(ms) 

X: Condutividade termica, W/(mK) 

Mecanismo ou taxa de colisao 

p- Massa especifica, kg/m
3 

a: Tensao superficial 

Til Tensao na parede 

W Tempo de contato entre as bolhas, s 

E o tamanho adimensional de turbilhoes na sub-faixa inercial da 

turbulencia isotropica 

Viscosidade no seio, kg/(ms) zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

$ 7. £ Sistema de coordenadas generalizadas (curvilineas) 

r. Termo de transporte (difusividade) zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

Sfmborbs Subscrftos 

w, n, e, s, u e d: Pontos cardeais nas diregoes oeste, none, leste, sul, tras e frente. 

nb: Indica cada uma das seis vizinhangas do no (w, n, e, s, u e d) 

Simbolos Sobscritos 

T: Turbulencia 

B: Empuxo 

LS: Cisalhamento laminar 
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Capitulo V: 

Construgao da Malha 

V Capitulo 
V.lDescricdo da Geometria 

V. 1.1 Dimensoes do compartimento catodico 

V. 1.2 Dimensoes do eletrodo 

V.ICriacdo da Geometria utiiizando o Modulo CFX- Build 

V.3 Geracao da Malha zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

Simbologia 
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V Capitulo 

Construgao da Malha zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

83 zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

"Pouco a pouco se fazem as grandes coisas". 

Pe. Antonio Vieira. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

Para rearrzaT a STrmrragao rrumerica do escoamento de um fluido, em uma dada 

configuracao, e necessario representar a geometria de estudo com auxilio de pontos e 

curvas no espaco em duas ou tres dimensoes. Em seguida, esta representacao geometrica e 

dividida em varios elementos ou volumes afim de representa-la sob a forma ficticia 

denominada malha. Segundo Farias Neto (1997), em geral, a construcao de uma malha 

pode consumir cerca de 80% ou mais do tempo dedicado a definicao de um determinado 

problema fisico. No presente trabalho foi utilizado o modulo de Pre-Processamento, CFX-

Build, disponivel no pacote de aplicativos computacionais CFX-4.4. Para efetuar esta 

etapa, esta foi dividida em duas fases: descricao da geometria e geracao da malha. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

V.1 Deschgao da Geometria 

O primeiro passo para descrever uma geometria consiste em definir os pontos no 

espaco, os quais representam as extremidades, as intersecoes e os pontos de inflexao. 

Visando descrever a geometria de estudo, ver Figura I I I . I , ilustrada no item "Definicao do 

Problema", foram definidas as dimensoes do compartimento do reator eletroquimico de 

interesse^ e a geometria do eletrodo foi caracterizada utiiizando o metodo de analise de 

imagem. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

V. 1.1 Dimensoes do compartimento catodico 

As medidas do compartimento catodico foram obtidas a partir do reator eletrolitico 

disponivel no Laboratorio de Engenharia Eletroquimica (LEEQ) do DEQ/CCT/UFCG. A 

Figura V - l ilustra o compartimento do reator a ser estudado, com suas respectivas 

dimensoes. As medidas foram obtidas com o auxilio de um paquimetro digital em zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

> 
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milimetros, no intuito de criar a geometria de estudo. A Figura V - l representa o 

compartimento catodico com espessura, E = 50,2 mm, altura, H = 145,0 mm e largura, L = 

103,0 mm, contendo o eletrodo perfurado (com H = e L = , sendo desprezado a espessura) 

e as saidas de liquido, (1), e de gas, (2). zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

Figura V-l Compartimento catodico a ser estudado. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

V. 1.2 Dimensoes do eletrodo 

As caracteristicas geometricas do catodo (numero de orificios, diametro de cada 

orificio, distancia entre os furos na vertical e na horizontal e area especifica do eletrodo) 

foram obtidas via analise de imagem com auxilio do aplicativo computacional ImageTool. 

As imagens digitalizadas do catodo foram capturadas utiiizando um digitalizador de 

imagens ("Scanner") HP Scanjet I I P. As aberturas do eletrodo foram preenchidas com 

carbonato de calcio (giz) umedecido, Figura V-2b, para eliminar as sombras em cada 

orificio formadas durante o processo de aquisicao da imagem, como pode ser observado na 

Figura V-2a. Estas sombras sao decorrentes do carater tridimensional do eletrodo e da 

mcidencia de luz durante o processo de digrtalizacao. Estas, por sua vez, mascaram os 

resultados da analise de imagem, sobretudo na determinacao da area especifica do eletrodo, 

interferindo na determinacao das dimensoes reais do catodo a serem empregadas na 

construcao da geometria. 
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m zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

a) Sem preenchimento dos orificios
 b

>
 C o m

 preenchimento dos orificios 

Figura V-2- Represcntacao do catodo. 

A Figura V-2b representa uma imagem do eletrodo com carbonato de calcio apos 

tratamento por filtros especiais
13. Com o auxilio do ImagemTool foi possivel identificar e 

analisar as seguintes caracteristicas do eletrodo de forma precisa: 

• O diametro do orificio,zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA d, determinado como sendo o valor medio dos 

diametros de todas as aberturas no eletrodo. 

• As distancias medias, xme ym, referentes ao afastamento dos orificios na 

horizontal e na vertical, respectivamente, onde xm e a distancia da borda de 

um orificio a borda de outro orificio na direcao horizontal e ym representa a 

mesma ideia, so que na direcao vertical. 

• A area especifica media, A e , que corresponde a area disponivel para a 

transferencia de massa. 

Os resultados desta analise estao disponiveis na Tabela V - l , os quais foram de 

fundamental importancia para a criacao da geometria de estudo a partir do modulo CFX -

Build 4.4. 

1 3

 Filtros que: - convertem uma imagem colorida em tons cinza ou em dois tons (preto e branco); 

convertem uma imagem em 8, 16 ou 24 bits ou vice-versa; 

manipulam o comraste e/ou a tonalidade de uma imagem entie outros. 
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Tabcla V-l - Dimensoes do eletrodo a partir da analise de imagem. 

Dimensoes mm 

Diametro medio, d 2,50 

Distancia media na horizontal,zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA x_ 1,53 

Distancia media na vertical y 4,38 

Area efetiva media, A e (mm
2) 3672 zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

V.2 Criagao da Geometria utiiizando o Modulo CFX- Build 

Com as dimensoes do reator definidas e utiiizando a interface CFX-Build 4.4, a 

geometria foi construida a partir dos seguintes passos: 

• Definicao dos Pardmetros para o Modelo: Alguns parametros que permitem 

controlar o processo de criagao da geometria podem ser ajustados no modelo CFX-

Build. Dentre eles destaca-se a Tolerdncia do Modelo Global (Global Model 

Tolerance) que e responsavel pela identificagao da coincidencia ou nao dos pontos, 

curvas, superficies e/ou solidos. A forma "New Model Preference " (Preferencia do 

Novo Modelo) permite ao usuario ajustar as preferencias que controlam o processo 

de criagao da geometria. Pode-se ajustar um metodo de tolerancia, aproximar o 

tamanho do modelo, e identificar o codigo com que se planeja analisar o modelo 

criado. O CFX-Build usa esta tolerancia para determinar se duas geometrias sao 

coincidentes. Por exemplo, dois pontos sao coincidentes se forem separados por uma 

distancia igual ou menor do que a definida pela tolerancia do modelo global. Caso 

dois pontos sejam considerados coincidentes o segundo ponto nao e criado. O mesmo 

acontece com as curvas, superficies e solidos. De acordo com o manual do CFX-4 

uma tolerancia de 0,05% do tamanho do modelo maximo previsto garante a 

coincidencia dos pontos, curvas e superficies. A tolerancia correta pode variar, 

entretanto, baseado no tamanho do menor elemento da malha da entidade geometrica 

que se deseja modelar. No presente trabalho foi necessario modificar o valor padrao 

da tolerancia global (0,005) para 10"6 para garantir a coincidencia destes aspectos 

geometricos. 
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• Definicao dos pontos:zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA A partir dos resultados da analise de imagem foi possivel 

definir os principais pontos para criar a geometria ilustrada na Figura V-3. Com o 

auxilio das relacoes em coordenadas cartesianas, x = (d/2) SenG e y = (d/2) Cos0, foi 

possivel construir o orificio do catodo e, em seguida, as superficies ao redor de cada 

circunferencia. Para a definicao dos valores que definem a circunferencia de um 

orificio do eletrodo, pontos 2, 3, 4 e 5 da Figura V-3, o angulo utilizado foi de 6 = 

45° e para os pontos que representam os vertices (A, B, C e D) do retangulo que 

envolve a circunferencia, o angulo foi de 0 = 66,89°. Estes pontos sao introduzidos zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

no CFX-Build por meio do metodo XYZ que permite a definicao dos pontos em 

coordenadas cartesianas, a partir das coordenadas retangulares globais x,y e z. 

Figura V-3 - Ilustracao da construcao dos orificios e dos pontos obtidos. 

• Construgao das curvas: As curvas entre os pontos definidos anteriormente foram 

geradas com dois dos metodos disponiveis no CFX-Build: o metodo POINT e o 

metodo 2D Arc2Point. O primeiro permite a definicao de curvas a partir de duas, tres 

ou quatro posicoes do ponto, opcao utilizada para obter as curvas retas da geometria, 

do presente trabalho, e o segundo metodo permite criar um arco em um piano 

bidimensional definido, a partir de duas opcoes: A Center que permite construir o 

arco, C I , sendo definido o ponto central, P I , um segundo, P2, indicando o inicio do 

arco e o terceiro, P3, marcando o final desta curva; A opcao Radius sao atribuidos o 

raio e os pontos initial e final do arco. Dentre estas, a opcao adotada foi a CENTER 

para construcao do circulo, ver Figura V-4. Outras opcoes para construgao das 

curvas, em especial para geracao da circunferencia, foram utilizadas, sendo que os 

metodos descritos anteriormente permitem a construgao mais eficiente das curvas 

para construgao da geometria. 
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P3 zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

•P1 

Figura V-4 - Construgao do orificio utiiizando o metodo dozyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA 2D Arc2Point 

• Construgao das superficies.zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA Esta etapa da construgao da geometria permite ao 

usuario definir a regiao onde sera gerada a malha do dominio de estudo. O CFX-

Build dispoe de varios metodos para desenvolver estas superficies, dentre estas, as 

que foram utilizadas no trabalho foram: 

o Metodo XYZ - a superficie e gerada especificando um vetor de orientagao e 

sua origem em coordenadas cartesianas; 

o Metodo CURVE - gera uma superficie a partir de tres, quatro ou n curvas, 

o Metodo EDGE - cria uma superficie a partir de tres ou quatro curvas ou 

bordas que formam um ciclo fechado e sem que haja multiplicagao de 

superficies vizinhas existentes (metodo empregado no presente trabalho). 

No inicio do trabalho foram observados alguns problemas de sobreposigao de 

superficies, como pode ser observado na Figura V-5, onde verificou-se que ora a superficie 

circular estava sobreposta a superficie retangular ora a retangular estava sobre a circular. 

Neste caso, o CFX gerava automaticamente duas fronteiras do tipo WALL (condigao de 

nao-deslizamento, ou seja, velocidade nula, discutida mais adiante), impossibilitando a 

aplicagao da condigao de contorno de entrada de fluxo sobre uma das superficies. No 

Figura V-5 - Exemplo de uma superficie sobrepondo outra. 



£17zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA Construqao da Malha so 

intuito de solucionar este problema foram testadas duas funcoes disponiveis no CFX-

Build: Con Ira hits e Trimmed. 

o Contraints - permite definir uma relacao entre uma face menor unida a uma face 

maior, e e usada com os seguintes propositos: i) definir uma fronteira sobre uma 

parte da face do bloco; ii) definir uma interface entre dois blocos onde elas sao 

unidas e uma das faces e menor do que a outra. Todavia, a grande quantidade de 

faces menor sobre a face maior, em nossa geometria, inviabiliza sua utilizacao. Esta 

opcao necessita que sejam utilizadas outras funcoes do CFX-Build fazendo com 

que uma grande quantidade de operacoes sejam necessarias para gerar a superficie; 

o Trimmed - em geral, permite excluir uma superficie menor de outra superficie 

maior, como ilustra a Figura V-6, impossibilitando assim a introducao da condicao 

de contorno de entrada de fluxo sobre o orificio ilustrado, superficie de interesse no 

presente trabalho; zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

i.i iii-zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA Afterl 

Figura V-6 Reprcsentacao do Mctodo Trimmed. FONTE: A E A Technology (2000). 

Outra forma de contornar esta situacao foi a criacao da geometria em multi-blocos, 

ou seja, o dominio foi dividido em varios blocos possibilitando a criacao de superficies 

mais simples onde foram geradas as malhas estruturadas. Uma primeira tentativa de chegar 

a uma geometria multi-bloco teve por base as representacoes disponibilizadas em Hirsch 

(1994), Zienkiewicz e Taylor (1994), Farias Neto (1997) e no manual Solver do CFX-4.4 

como ilustra a Figura V-7. 

No entanto, a superficie do eletrodo contem cerca de 390 orificios, sendo necessario 

a criacao de uma grande quantidade de superficies que seriam selecionadas uma a uma 

(superficies rachuradas de 1 a 5 na Figura V-7) no instante em que fossem ser atribuidos, a 

cada orificio, a condicao de entrada de fluxo. Outra inconveniencia deste modelo seria o 
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valor da tolerancia global que deveria ser alterado, em virtude das dimensoes de cada 

orificio, com o objetivo de garantir a coincidencia dos pontos, curvas, superficies e solidos, 

discutidos anteriormente. Valores de ate 10"
15 foram utilizados para esta tolerancia, mesmo 

assim, ainda observou-se superficies nao coincidentes. Este fato nos levou a propor um 

outro modelo para a geometria como pode ser observado nas Figuras V-8 e V-9. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

\ 8 zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA
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f • » 1 zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA
s \ 
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11 zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

V / \ / zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA
\ zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA / zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBAj r 

/ zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

Figura V-7 - Geometria multi-bloco. Cada mimero (1 a 11) representa uma superficie multi-bloco. 

Figura V-8 - Estrutura multi-bloco. F i g u r a v _ 9 _ M a I h a e struturada. 

• Definiqao da superficie do eletrodo: As superficies ilustradas na Figura V-9 

representam a base para a construcao da superficie do eletrodo. Para isto, foi 

empregado o metodo TRANSLA TE, que permite copiar esta estrutura em uma posicao 

pre-definida por um vetor de translacao <dx dy dz>, ou seja, cria-se um conjunto de 

pontos, curvas, superficies ou solidos que sao sucessivamente renovados 

reciprocamente por este vetor translacao. Estas superficies foram transladas na 

horizontal e na vertical ate completar o numero de orificios necessarios para finalizar 

a geometria do catodo, conforme ilustra a Figura V-10 a-b. 



(b) 

tribes 
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• Construcao do solido: O solido representa o compartimento tridimensional e finaliza 

a construcao da geometria desejada, desta forma a partir da superficie do eletrodo e 

possivel criar todo o compartimento catodico, (Figura V-13). No presente trabalho, 

para a construcao do solido utilizou-se diversos metodos, sendo o metodo mais eficaz 

o EXTRUDE. Este metodo cria superficies ou solidos movendo uma curva, uma 

superficie ou face solida em um determinado espaco, ao longo de um eixo definido 

(vetor de orientacao) com a opcao de mover e girar simultaneamente. Este metodo e 

conveniente para acrescentar profundidade a uma secao transversal podendo tambem 

ser utilizado parazyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA construcdes mais complexas. Uma exemplificacao da extrusao do 

solido e mostrada na Figura V - l 1. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

Figura V - l l - Solido gerado a partir do metodo Extrude. A E A Technology (2000). 

• Definigao dos "Patches" ou Fronteiras: Apos a construcao do solido o proximo 

passo foi definir as condicoes de contorno que foram fixadas atraves da opcao 

"PATCH". Normalmente, geram-se as fronteiras quando a geometria ja esta 

completa, entretanto e possivel cria-los durante a construcao da geometria se a 

informacao exigida- estiver presenter As fronteiras podem ser adicionadas em 

qualquer fase antes, da geracaa da malha. A Iocalizacao e o tipo de fronteira sao 

armazenados em um grupo que tern o mesmo nome, por exemplo, inlet (tipo) -

INLET (nome). As fronteiras sao utilizadas principalmente para especificar conjuntos 

de superficies na qual condicoes limite sao impostas. Podem ser do tipo 

bidimensional (2-D), usada no presente trabalho, ou tridimensional (3-D). A 
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implementacao das condicoes de contorno sobre as superficies, podem ser 

introduzidas por meio das seguintes opcoes disponiveis no CFX-4: 

• INLET - entrada de fluxo (vetor, vazao, pressao...) 

• OUTLET - fronteira de fluxo massico 

• PRESS - fronteira de pressao 

• SYMMET - piano de simetria 

• WALL - parede (condicao de deslizamento, velocidade nula...) 

• CNDBDY - fronteira de conducao 

• BLKBDY - fronteira inter bloco 

• USER2D - fronteira definida pelo usuario 

Para introducao das fronteiras na geometria definida anteriormente, utilizou-se o 

prefixo "INLET" para identificar a entrada do fluido nos orificios do catodo e "OUTLET" 

para distinguir as saidas de gas e liquido no compartimento catodico. As paredes 

("WALL"), interface fluido/solido, sao criadas automaticamente, em todas as superficies 

no limite do dominio de fluxo, caso nenhuma outra fronteira tenha sido especificada 

naquele. local. As paredes.zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA automaticamente geradas utilizam o padrao adiabatico (nao ha 

rrenhuma transferencia de calor atraves delas) e tern a propriedade padrao de nao-

deslizamento. Se qualquer outra condicao limite de parede e requerida, tem-se que aplicar 

uma fronteira de parede explicitamente. Todas as condicoes de contorno podem ser 

aplicadas diretamente a geometria dentro do CFX-Build. Quando a malha, na geometria, e 

criada com um conjunto de nos e elementos, o CFX-Build nomeia automaticamente as 

condicoes de contorno a malha. A vantagem deste procedimento e que as condicoes sao 

associadas diretamente ao modelo, ou seja, ao se atualizar a malha inicial da geometria, 

estas condicoes permanecem associadas ao modelo. 

Nesta etapa uma das grandes dificuldades encontrada foi a insercao automatica da 

fronteira "WALL", uma vez que paredes internas eram geradas no interior do solido 

(Figura V-12), fazendo com que o fluido ficasse aprisionado em um compartimento, 

contrariando o comportamento hidrodinamico esperado. Este fato e decorrente da forma 

pela qual as superficies foram transladadas para a construcao da geometria, bem como, da 

tolerancia global. Apos diversas tentativas chegou-se ao melhor procedimento e valor da 

tolerancia na ordem de 10"6. 
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Fluido 

aprisionado por 

paredes 

internas zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

Figura V-12 - Compartimento catodico com paredes internas. 

Apos seguir todos os passos descritos anteriormente a geometria do compartimento 

catodico a ser estudado foi gerada, como ilustra a Figura V-13. O CFX-Build mantem a 

representacao maiematica- exa*a> da geometria ao longo do processo de modelagem e 

simulacao, sem qualquer modificacao da geometria. 

Saida do 

Gas 

Eletrodo 

Entrada 

da Solucao 

Saida do 

Liquido 

Figura V-13 - Compartimento catodico a ser simulado, vista tridimensional. 
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V.3 Geragao da Malha zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

Definida a geometria, a malha, automaticamente e interativamente, e gerada pelo 

CFX-Build a partir da criacao de varios volumes dentro dos limites da geometria. O CFX-

Build dispoe dos seguintes dispositivos pra gerar a malha: o ISOMESH e o PAVER. Neste 

trabalho o Isomesh foi empregado para a construcao da malha. O IsoMesh cria nos 

igualmente espacados ao longo de cada extremidade em espaco real, ate mesmo para 

superficies nao-uniformemente parametrizadas e calcula o numero de elementos e 

espacamento entre os nos, para cada borda geometrica selecionada, antes mesmo de 

realmente malhar qualquer regiao individual, isto assegura que a nova malha una-se a outra 

malha existente nas regioes vizinhas. O IsoMesh exige que as superficies sejam 

parametricas e tenham quatro lados, operando em curvas parametricas, superficies bi-

parametricas e solidos tri-parametricos. Normalmente, o CFX-Build cria uma malha de 

superficie com elementos quadrilateros e usa o VOLMSH
1 4

 para criar a malha de volume 

interne 

Toda geometria e classificada no CFX-Build como: Point (0 Dimensoes), Curve (1-

dimensao), Surface (2-dimensoes), Solido (3-dimensoes). Dependendo da ordem da zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

•PzyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA -a*  « 

entidade - uni, bi ou tri-dimensional - dois ou tres parametros classificados 41 * ?a« 4s- sao 

associados com a entidade, onde este conceito e chamado de parametrizacao. A 

parametrizacao permite que as coordenadas X, Y, Z de uma curva, superficie ou solido 

sejam representadas, no CFX-Build, como funcoes de variaveis ou parametros. 

Dependendo da dimensao da entidade, as localizacoes X, Y e Z, sao funcoes dos 

parametros 41* Uma analogia para a parametrizacao da geometria e descrever a 

localizacao de X,Y como funcao do tempo, t. Se t muda X=X(t) e Y=Y(t) definem um 

caminho. A parametrizacao da geometria faz a mesma coisa, ou seja, a medida que os 

V £  **  

parametros t 1 -zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA 42*̂ 3̂  mudam, eles definem varios pontos na curva, na superficie e no 

solido. Para maiores detalhes da parametrizacao dos pontos, curvas, superficies e solidos 

consultar o Manual CFX-Build 4.4 e Thompson (1985). 

Na geracao da malha utilizou-se o metodo "Uniform Mesh Seed" (Fonte uniforme 

de malha) e o "Two-Way-Bias Seeding" para controlar o numero de elementos da malha 

numa determinada curva, ou extremidade de uma superficie ou solido, com um 

1 4 O VOLMSH e um programa que cria o arquivo da geometria para o CFX-4 Solver. Quando o VOLMSH e 

executado, sa"o criados varios tipos de grupos no banco de dados, e a parte interativa do CFX-Build e 

finalizada. 
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comprimento de extremidade de elemento distribuido, conforme mostra a Figura V-14 e 

Figura V-15. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

Figura V-14 - Iftrstracao da aplicacao do Mesh Seed, utilizando o IsoMesh. A E A Technology (2000). 

Com o numero de elementos definidos nas curvas de interesse, como mostra a 

Figura V-15, a malha do solido foi finalizada utilizando o metodo "Isomesh Surface" 

(superficie de mesma malha) com o tamanho dos elementos determinados pelo parametro 

comprimento do lado do volume, o qual permite definir o numero de elementos na malha. 

No presente trabalho adotou-se para este parametro os seguintes valores: 0.002 valor 

maximo, 0.001 valor intermediario, 0.0009 valor minimo permitido. 

E possivel, observar,. que. ao. empregar-se o "Mesh Seed" pode-se controlar ou 

definir o numero de elementos em uma determinada extremidade, aumentando ou 

diminuindo a densidade dos volumes, concentrando a malha onde os gradientes das 

variaveis estudadas sao importantes 

Figura V-15 - Aplicacao dos metodos Uniform Mesh Seed e Two-Way-Bias Seeding na geometria de 

interesse; vista frontal e tridimensional.. 
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Simbologia 

A e : Area efetiva media do eletrodo, mm
2 

CI Fator Representativo da curva 

d: Diametro medio de cada orificio do eletrodo, mm zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

E: Espessura do compartimento catodico, mm 

H: Altura do compartimento catodico, mm 

L : Largura do compartimento catodico, mm 

PI, PI e 

Representacao dos pontos na construcao das curvas, superficies e solidos 

X, Y e Z Coordenadas cartesianas 

xm: Distancia media entre os orificios do eletrodo na horizontal, mm 

ym: Distancia media entre os orificios do eletrodo na vertical, mm 

0: Angulo,
0 

£/, & Parametros representatives das coordenadas cartesianas 
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V I C a p i t u l o zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

Resultados e Discussoes zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

"Se enxerguei mais longe foi por que estava sobre ombros de gigantes". 

Isaac Newton. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

VI.1 Introdugao 

O desprendimento das bolhas de hidrogenio que se formam sobre a superficie 

catodica e, de acordo com a literatura (Baber, 1998; Eigeldinger e Vogt, 2000; Janssen, 

1981), fortemente influenciado pela forma geometrica do eletrodo, de maneira que quanto 

mais eficiente e o desprendimento, melhor e a transferencia de massa entre o eletrodo e a 

solucao eletrolitica por causa do movimento das bolhas no fluido eletroquimico. Desta 

forma, a hidrodinamica em reatores eletroquimicos e geralmente complicada devido a 

emissao destes gases, representando um campo extremamente amplo para pesquisas. 

Propde-se .̂ portantoy analisar numexicamentc o comportamento hidrodinamico das bolhas 

de hidrogenio no interior do compartimento catodico utilizando os conceitos de 

fluidodinamica computacional a partir do aplicativo CFX-4. Para isto foram realizados 

diversos estudos com relacao ao refinamento da malha, aos metodos numericos utilizados e 

ao modelo matematico empregado para geracao das bolhas. 

O sistema de equacoes algebricas oriundas da discretizacao das equacoes 

diferenciais de movimento e da continuidade foram solucionadas utilizando o aplicativo 

computacional CFX versao 4.4, instalado em um computador com processador Pentium IV 

de J, 7 GHz e uma placa mae "ofzyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA-board\ Asus P4T - E, com / GByte de memoria fisica do 

tipo Rambus. Numa primeira etapa, realizou-se a construcao da geometria e de sua malha, 

onde foram detectados alguns problemas, devido a ordem de grandeza das unidades 

utilizadas. Esta dificuldade for solucionada com a correta utilizacao da tolerancia global do 

modelo. Em seguida, a malha foi refinada- e o modelo MUSIG implementado. Nesta 

segunda etapa, foram testados alguns casos a fim de se obter a melhor convergencia e, 

conseqiientemente, uma melhor representacao do modelo MUSIG, como sera mostrado 

mais adiante. 
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VI.2 Analise da Geometria 

Como estudo preliminar, utilizou-se uma mistura de ar e agua a fim de analisar o 

comportamento hidrodinamico no interior do compartimento catodico. No Capitulo V, 

discutiu-se a influencia da Tolerancia Global do Modelo na geracao de uma malha 

consistente. Foi observado que, se os pontos, curvas, superficies e solidos desta malha nao 

forem coincidentes, ocorre um problema de formacao de paredes internas
15 entre as 

fronteiras reais do compartimento catodico apresentado na Figura I I I - l (Capitulo III). Esta 

foi umadasgrandesdificuldades encontradas ao se utilizar, de forma incorreta, a tolerancia 

global. Com um valor incorreto o CFX insere automaticamente paredes internas, como 

ilustra a Figura VI-1 , em decorrencia da geracao da malha por meio da tecnica de malhas 

multi-blocos. Estao destacadas, nesta figura, superficies, indicadas por setas, que foram 

consideradas pelo CFX como sendo paredes internas, bem como as superficies internas que 

estao ao redor do eletrodo. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

Figura VI-1 - Comportamento hidrodinamico de um fluido em um compartimento catodico constituido 

de paredes internas identificadas pelas setas em negrito. 

Estas ultimas aprisionam o fluido num sub-compartimento catodico, indesejado, 

ilustrados pelas linhas de fluxo, impedindo que o mesmo caminhe em direcao as saidas da 

geometria. Este fato levou a uma forte divergencia das componentes das velocidades nas 

1 5 Entende-se por parede interna, neste capitulo, a superficie gerada automaticamente pelo CFX para a 

implementacao de uma condicao de contorno do tipo nao deslizante,zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA u = v = w = 0, desde que a tolerancia 

global nao seja satisfeita. 
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duas fases, da fracao volumetrica e da conservacao de massa, conforme pode ser observado 

na Figura VI-2. Nesta figura e nitida a tendencia de todas as curvas nao convergirem com 

as condicoes apresentadas anteriormente. 

Desta forma, como mencionado no Capitulo V, as paredes internas do 

compartimento catodico foram eliminadas ao se empregar uma tolerancia global na ordem 

de 10"'. Alem do valor desta tolerancia, observou-se que a maneira de extrudar
16 as 

superficies desejadas, obedecendo a uma direcao vertical ou horizontal, tambem podera 

influenciar na formacao de paredes internas. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA
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Figura VI-2 - Representacao grafica dos residuos em funcao do numero de iteracoes na presenca de 

paredes internas no compartimento catodico. 

Apos algumas tentativas foi possivel criar uma representacao da geometria de 

estudo num ambiente computacional sem as inconvenientes paredes internas, como ilustra 

a Figura VI-13. Os resultados ilustrados, nesta figura, representam o comportamento 

hidrodinamico multifasico em estado estacionario e laminar, decorrente da simulacao 

numerica sob as seguintes condicoes de contorno: /) condicao de nao-deslizamento sobre 

todas as fronteiras do compartimento catodico; /'/') velocidade na direcaozyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA z em ambas as 

fases iguais a 0,001 m/s e nulas nas outras direcoes, em cada um dos orificios do eletrodo; 

Hi) fracoes volumetricas diferenciadas para as fases liquida e gas, 0,3 e 0,7, 

respectivamente. O arquivo de comando disponivel no Apendice A - 1, especifica mais 

precisamente os dados utilizados neste caso de estudo. 

1 6 Extrudar representa a metodologia pela qual e criado um solido a partir de uma superficie no CFX-Build. 
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A Figura VI-13 ilustra as linhas de fluxo das duas fases (agua em amarelo e ar em 

azul), convergindo para as regioes de saida de fluxo na face oposta do eletrodo situadas no 

canto direito superior e canto esquerdo inferior, ficando explicito a nao-presenca de 

paredes internas. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

Figura VI-3 - Comportamento hidrodinamico do fluido no compartimento catodico sem a presenca de 

paredes internas. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

VI.3 Condigao de Contorno zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

•  

A condicao de contorno proposta para geracao de hidrogenio eletroliticamente na 

parede do eletrodo esta descrita no Capitulo IV, no entanto, em virtude das dificuldades na 

implementacao e combinacao de sub-rotinas e rotinas especificas do CFX-4 (tais como a 

USRBCS e a GRADS
1 7) e devido ao tempo disponivel durante o desenvolvimento deste 

trabalho, nao foi possivel utilizar esta condigao para geracao das bolhas de hidrogenio, 

ficando esta etapa como proposta para trabalhos futuros. Desta forma, optou-se pela 

utilizacao dazyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA injecdo de gds a partir da superficie do eletrodo para o interior do 

compartimento catodico, como uma condigao de geracao de bolha de gas. 

Na Figura V-13 (Capitulo V), estao representadas as fronteiras do compartimento 

catodico onde foram implementadas as condicoes de contornos, descritas abaixo. Vale 

1 USRBCS sub-rotina especifica do CFX-4 que permite ao usuario informar as condigocs de contorno na 

entrada. na saida c ou na parede, que variam com o tempo ou itcracoes. 

GRADS rotina especifica do CFX-4 que e utilizada para calcular o gradiente de uma variavel escalar. 
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salientar que a condigao de contorno chamada WALL, conforme descrita no Capitulo V, 

foi modificada para uma condigao de entrada de fluido, INLET, denominada 

INLET_ELTRODO, a fim de introduzir o gas na semi-celula catodica por injegao. Desta 

forma segue-se: zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

Condigao de contorno na entrada (INLET). 

INLET 1 - condigao do liquido nos orificios do eletrodo: 

Parametro Gas Liquido unidades 

U 0,0 0,0 m/s 

V 0,0 0,0 m/s 

w 0,0 l,0444xl0"
3 

m/s 

f 0,0 1,0 zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA-

INLET_ELETRODO - condigao do gas na superficie do eletrodo: 

Parametro Gas Liquido unidades 

U 0,0 0,0 m/s 

V 0,0 0,0 m/s 

w 1,9844x10"
4 

0,0 m/s 

f 1,0 0,0 -

onde U. V e W representam os vetores velocidade nas direcdeszyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA x, y e z: f indica a 

fracao volumetrica utilizada. 

A condigao de contorno na entrada do liquido, INLET 1, foi obtida a partir de dados 

experimentais da semi-celula catodica, a qual possui um eletrodo perfurado, conforme 

ilustrado no Capitulo V, onde cada orificio e preenchido com amianto dificultando a 

formagao de hidrogenio nas superficies internas. Este fato permitiu supor que ha apenas a 

passagem da fase liquida por cada um dos orificios que compoem o catodo. A partir desta 

hipotese e dos dados experimentais disponiveis foi possivel estimar o valor da velocidade 

de entrada do liquido na semi-celula como ilustra o quadro anterior. 

O valor da velocidade de entrada do gas no dominio de estudo, ver quadro acima, 

foi obtida a partir de observagoes experimentais, da semi-celula catodica do Laboratorio 

de Engenharia Eletroquimica do UFCG/CCT/DEQ, que indicam que o gas gerado esta 

distribuido em toda a superficie especifica do eletrodo. Assim, no presente trabalho, foi 

considerada que a hipotese de injegao de gas e uma condigao aproximada para a 

introdugao de gas nesta semi-celula. 
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A velocidade de injegao de gas na direcaozyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA z, W, foi determinada por meio da razao 

entre a vazao volumetrica de gas, Qg, e a area especifica do eletrodo, Aeieirodo, (Adarodo = 

3.729xlO"
J

 m
2 ; Q g = 7.4X10

-7 m7s). Ja para o calculo da velocidade do liquido na diregao 

z, W, foi utilizado a razao entre a vazao volumetrica do liquido, Q/, e o somatorio das areas 

dos 390 orificios que constituem o eletrodo (Ao r i f i c i o = 4.91x10"* m
2; Q/ = 2.0x10"

6 m
3/s). 

Os dados correspondentes as vazoes de liquido e de gas foram obtidos experimentalmente 

pelo grupo de pesquisa do Laboratorio de Engenharia Eletroquimica do UFCG/CCT/DEQ. 

Enquanto que as areas especificas do eletrodo e de um orificio foram obtidas diretamente 

da malha gerada no aplicativo computacional CFX-4. 

Condigao de contorno na saida (OUTLET). 

- Fracao volumetrica: 

Saida Gas Liquido zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

Inferior 
0,0 1,0 

(OUTLET1) 
0,0 

Superior 

1,0 0,0 
(OUTLET2) 

Para a velocidade na saida do compartimento catodico utilizou-se a condigao de 

Neumann que, segundo o AEA Technology (2000), tern o gradiente normal 

constante. 

Condigao de contorno na parede (WALL). 

- Para a condigao de contorno do tipo WALL, o CFX assume automaticamente que 

as velocidades nas diferentes diregoes sao todas nulas. 

A partir destas condigoes foram realizadas simulagoes no intuito de solucionar o 

problema em questao, de forma a obter o comportamento hidrodinamico representative 

para geragao de bolhas de hidrogenio no interior de um compartimento catodico. 
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VIA Parametros e Metodos Utilizados zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

No presente trabalho, adotou-se um sistema bifasico contendo agua (fase continua) 

e hidrogenio (fase dispersa), com propriedades fisicas constantes obtidas a 50°C 

(temperatura utilizada na celula de bancada do Laboratorio de Engenharia Eletroquimica), 

sem aplicacao do campo eletrico, em regime laminar, estacionario, isotermico e com 

injegao de gas para a geracao das bolhas de H 2 . O compartimento catodico foi representado 

tridimensionalmente e executado em coordenadas generalizadas, levando em consideragao 

as forgas de empuxo e de arraste. As propriedades fisico-quimicas estao apresentadas na 

Tabela VT-1: 

Tabela VI-1- Parametros utilizados. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

Parametros Hidrogenio (H2) Agua (H20) 

T ( K ) 323 323 

P (kg/m
3) 0.07547 987.538 

u.(kg/m.s) 9.3832X10
-6 

5.7270X10
-4 

Q(m
3/s). 7.4xl0-

7 

2.0xl0"
6 

F (kg/s) 5.5848xl0"
8 

1.9751xl0"
3 

onde T e a temperatura, p e a densidade. u. e a \ iscosidade dinamica. Q e a vazao volumetrica e 

F e a vazao massica. 

Como discutido no Item IV.5, para 0 calculo das equagoes do modelo multifasico 

utilizou-se os algoritmos de transferencia na interfase ("Inter Phase Transfer") adotando-se 

o IPSA para a resolugao das equagoes de fragao massica, o IPSAC para a solugao das 

equagoes de momento e o SINCE para acelerar a convergencia destes algoritmos. 

Para se empregar o modelo de arraste de particulas se faz necessario determinar o 

coeficiente de arraste, o qual depende do valor do numero de Reynolds, que foi calculado 

com o auxilio dos seguintes valores: vazao volumetrica do liquido (Qi = 2,0x10"
6 m

3/s); 

densidade do liquido (p = 987,538 kg/m3); viscosidade dinamica do liquido (u. = 5,727x10' 

4 kg/m.s); largura (W = 0,05 mm) e comprimento (L = 0,105 mm) do compartimento 

catodico, obtendo o valor de Re = 45. Desta forma, e de acordo com o exposto no Item IV 

- 5.3, aplicou-se a correlagao de "ISHII-ZUBER" (AEA Technology, 2000). 

Para a corregao da pressao foi empregado o metodo PI SO, devido a sua 

metodologia ser bem mais robusta quando comparado com o SIMPLEC e, o SIMPLE, 
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resultando numa reducao do numero global de iteracoes para atingir a convergencia, no 

entanto os resultados obtidos com o metodo PI SO nao apresentaram uma diferenciacao 

significativa quando comparado com o SIMPLEC
1 8. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

VI.5 Definigao dos Diametros das Bolhas 

Nesta fase do trabalho, o modelo de multi-grupos foi introduzido, com o objetivo 

de avaliar a influencia da distribuicao do tamanho das bolhas no comportamento 

hidrodinamico da celula catodica. Para uma primeira analise do problema de geracao das 

bolhas de hidrogenio, utilizou-se o modelo MUSIG levando em consideragao apenas o 

modelo de balango populacional, desprezando os efeitos de coalescencia e do rompimento 

das bolhas. 

Inicialmente, trabalhou-se com dois grupos de bolhas com diferentes tamanhos, 

variando seus diametros de 0,1 mm a 0,5 mm, conforme mostra a Tabela VI-2. Estes 

valores foram escolhidos de acordo com o trabalho de Yun et alii (2001) e observacoes 

visuais das dimensoes das bolhas na celula de bancada no Laboratorio de Engenharia 

Eletroquimica do DEQ/CCT/UFCG. Segundo Buwa e Ranade (2002), Olmos et alii 

(2001), Boissonneau e Byrne (2000); Pfleger et alii (1999) e Ellis et alii (1992) e possivel 

definir, com uma certa precisao, as dimensoes destas bolhas por meio de imagens 

capturadas via camera analogica ou digital e uma tecnica de analise de imagem adequada. 

No presente trabalho, nao foi possivel aplicar esta tecnica devido a turvacao da solucao 

quando a celula catodica esta operando. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

Tabela VI-2 - Diametros relativos a cada grupo de bolhas. 

N° de grupos Dinicial (m) Dfinal (m) Dmedio (m) 

1 UOxlO
-4 3,0x10

-4 

2.41X10"
4 

2 3,0xl0"
4 5,0x10'

4 4.236X10"
4 

Este fato tambem fora observado por Versteeg e Malalasekera (1995). 
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VI.6 Estrategia para a Obtengao da Solugao 

Devido a complexidade do problema em questao, este apresentou algumas 

dificuldades numericas, como falta de consistencia, estabilidade e convergencia
19, na 

obtengao coerente dos resultados. Segundo o manual do CFX (AEA Technology, 2000), 

esta complexidade numerica, pode ser solucionada por meio de: 

• uma maior precisao na obtengao da solugao das iteragoes mais internas; 

• ou, uma melhor estrategia para as iteragoes mais externas; 

• ou, pelo emprego de um fator de relaxagao (sub-relaxagao e/ou falso passo 

de tempo); 

• ou, ainda, utilizando uma combinagao destas tecnicas. 

Desta forma, com o intuito de solucionar tais dificuldades numericas, foram 

testados 3 casos distintos, no qual modificou-se a estrategia para a obtengao da solugao a 

partir dos metodos numericos disponiveis no CFX-4. Estes testes foram realizados 

utilizando as condigoes apresentadas e discutidas nos itens VI-3, VI-4 e VI-5, sendo apenas 

introduzidas e/ou combinadas as tecnicas descritas a seguir. 

VI. 6.1 Fator de Relaxagao Linear 

Um dos metodos mais conhecidos para atingir a convergencia de um determinado 

problema e o uso do fator de relaxagao linear ("linear relaxation factor"). Esta tecnica 

reduz (relaxa) a velocidade das mudangas executadas pelas variaveis passo a passo e, o 

mais importante, nao altera a solugao final, apenas a maneira como ela e alcangada (para 

maiores detalhes ver o Apendice C.l). 

Neste trabalho, o fator de relaxagao foi definido para as variaveis velocidades, 

pressoes, fragoes volumetricas e fragoes volumetricas do Musig, com o objetivo de 

diminuir a instabilidade do sistema e melhorar a convergencia. Foram testadas diversas 

configuragoes envolvendo diferentes valores para o fator de sub-relaxagao e observou-se 

que, mesmo com a definigao "coerentes" dos valores para cada um dos itens citados, o 

problema nao alcanga a convergencia desejada, como mostra a Figura VI-4. Esta figura zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

1 9 Para maiores detalhes sobre os conceitos de consistencia, estabilidade e convergencia ver o Apendice B. 
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ilustra o valor residual dos parametros mostrados na legenda em funcao do numero de 

iteragoes. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA
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Figura VI-4 - Grafico de convergencia utilizando o fator de rclaxacao e o metodo de resolucao 

iterativa. 

Para o criterio de convergencia, especificou-se que, o problema converge quando o 

valor do fluxo massico, representado pelo "mass phase 1", atinge o valor da tolerancia de 

lx l0"
8

 kg/s, ou atinge um numero maximo de iteragoes (8000). A Figura VI-4 representa o 

caso ilustrado no Apendice A-2 (arquivo de comando do CFX - Caso 1). zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

VI.6.2 Metodo para Solugao das Equagoes Lineares 

No intuito de solucionar o problema de convergencia, utilizou-se da tecnica dos 

metodos diferenciados para a solugao iterativa das equagoes lineares presentes em cada 

volume de controle, juntamente, com os fatores de relaxagao definidos anteriormente. O 

CFX-4 disponibiliza diferentes metodos de solugao conforme pode ser observado na 

Tabela Vl-3. Os metodos ilustrados nesta tabela podem "iteragir" a fim de se obter uma 

solugao para a equagao linear, em cada fase, ou seja, para cada uma das variaveis 

(velocidade, pressao, fragao, entre outros) pode-se atribuir um metodo de solugao 

diferenciado. 

M U SI G UOL FRACT I ON 1 P H A S E £ 
U OLU M E FRACT I ON PH ASE- 2  
W U ELOCI T V P H A S E 2 
U U ELOCI T V P H A S E 2 
U U ELOCI T V P H A 5 E 2 
M U SI C U O l FRACT I ON 2 P H A S E h 
M U SI G U O l FRACT I ON I  P H A S E 1 
U OLU M E FRACT I ON P H A S E 
M A S S P H A S E 1 
W UELOCITV P H A S E 1 
V U ELOCI T V P H A 5 E 1 — 
U U ELOCI T V P H A S E 1 

' zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA' ' ' ' ' J I  I  I  I  L _ l I  I  
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Tabela VI-3 - Definicao dos diferentes metodos para solucao das equacoes lineares. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

Metodo Link a de Comando - CFX 

Relaxagao Linear ("Line relaxation") LINE SOLVER 

Gradientes Conjugados Precondicionado 
ICCG 

("Preconditioned conjugate gradients") 
ICCG 

Metodo de Stone 
STONE 

("Full field Stone's method") 

Metodo Bloco Stone 
BLOCK STONE 

("Block Stone's method") 

Multi Malha Algebrica 
AMG 

("Algebraic Multi-grid") 

AMG 

Versao Geral do Multi Malha Algebrica 
GENERAL AMG 

("General version of Algebraic Multi-grid") 

Para maiores detalhes sobre cada metodo descrito anteriormente ver AEA Technology (2000). 

Uma vez que, a malha gerada emprega o conceito de multi-blocos (Capitulo I) e 

ainda, de acordo com o manual do CFX-4 (AEA Technology, 2000), que propoe a 

utilizacao do metodo "Block Stone" e "AMG" para geometrias complexas, foram 

realizadas diferentes combinacoes destas tecnicas, dentre as variaveis envolvidas. Com 

base no resultado exposto na Figura VI-5, propoe-se a aplicacao dos metodos "Block 

Stone" para os campos de velocidades e fragoes volumetricas e o "AMG" para as pressoes. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

1 0 -a e - 1 0 

1 •  

1 E-4 zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

M e t o d o s S t o n e e  I C C G 

M e t o d o s B l o c k S t o n e e  A M G 

— i — zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA' — i — 
2 0 0 4 0 0 

r- 1 

r ° .
1 

fc-0.01 

r 1 E - 3 

— I > 1  ' 1  ' 1  ' 1  ' 1  ' 1  r 

6 0 0 8 0 0 1 0 0 0 1 2 0 0 1 4 0 0 1 6 0 0 1 8 0 0 2 0 0 0 

1 E-4 

Numero de Iteragoes 

Figura VI-5 - Comparacao entre os metodos padroes do CFX-4 ("Stone" e "ICCG") e os metodos de 

"Block Stone" e "AMG". 
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Esta figura ilustra a comparacao entre os metodos padroes utilizados pelo CFX-4 

("Stone" e "ICCG") e os metodos de "Block Stone" e "AMG", onde, verifica-se uma 

pequena melhora no residuo massico ("mass phase 1"). No entanto, a convergencia 

substancialmente significativa nao foi alcancada, o que sugere um estudo mais detalhado 

utilizando diferentes combinacoes dentre os metodos apresentados anteriormente. Para 

maiores detalhes sobre as condicoes aplicadas para a obtengao dos resultados ilustrados na 

Figura VI-5, ver o Apendice A-2 (arquivo de comando do CFX - Caso 2). zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

VI. 6.3 Metodo da Falsa Fasso de Tempo 

Com isto, uma alternativa para ajustar a convergencia da solugao do problema foi a 

de implementar o parametro falso passo de tempo ("False Time Stepping")
20

. Segundo o 

AEA Technology (2000), o falso passo de tempo e recomendado, principalmente, para 

fluxos multifasicos onde dificuldades de convergencia sao apresentadas com o uso de 

outros metodos, como observado no problema em estudo. Este manual (AEA Technology, 

2000), recomenda, ainda, a utilizagao de um valor pequeno para o fator de falso passo de 

tempo para os campos de velocidade, com a possibilidade de aumenta-lo quando a 

sensibilidade do fluxo estiver estabilizada. 

Desta forma, utilizou-se, no presente trabalho, um valor para o falso passo de tempo 

na ordem de 10"
9 segundos, para todas as variaveis (u, v, w, p) nas fases liquida e gasosa. O 

arquivo de comando contendo as definigoes citadas anteriormente se encontra no Apendice 

A-2 (arquivo de comando do CFX - Caso 3). 

A implementagao do valor para o falso passo de tempo, em conjunto com o fator de 

sub-relaxagao e do metodo de solugao das equagoes lineares, definidas anteriormente, 

levou a convergencia, como ilustra a Figura VI-6 (com uma tolerancia de 1x10" kg/s, em 

aproximadamente 520 iteragoes e um tempo de calculo na ordem de 3 horas e meia). zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

Para maiores detalhes sobre o metodo do falso passo de tempo consul tar o Apendice C.2. 
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Figura VI-6 - Grafico rep resent an do a convergencia com uma massa residual de 1x10 8 kg/s, com 

aplicacao da rclaxacao do falso passo de tempo de 10 9 segundos. 

VI .7zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA Analise da Malha 

E sabido que a densidade de volumes de controle contidos em uma determinada 

malha podera influenciar nos resultados obtidos para um determinado problema. Desta 

forma, com a estrategia de solugao definida e com o intuito de analisar a influencia da 

malha sobre os resultados gerados, foram realizadas diferentes simulagdes numericas na 

qual modificou-se, apenas, o valor do comprimento do lado do volume (CLV) (conforme 

ilustra os dados apresentados no Apendice A-2 - Caso 3).). 

A Tabela VI-4 apresenta uma amostragem da malha para o CLV de 0,002; 0,001 e 

0.,0009 metros. E possivel visualizar a diferenciacao no tamanho dos elementos presentes 

em cada superficie dos multi-blocos (ver Figura V - 8 e Figura V - 9), evidenciando-se o 

numero de volumes de controle e de nos contidos em cada malha. 
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Tabela VI-4 - Influencia do refino da malha nos resultados hidrodinamicos. 

Geometria 

Dustracao zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

0.002 m 

(CLV mdximo) 
0.001m 

0.0009 m 

(CLV minimo) 

N° de 

Elementos 

(I'olume da malha) 

59,800 150,200 230,850 

N° de Nos 169,851 258,495 304,341 

N° de 

Iteragoes 

Tempo Total 

deCPU(s) 

Convergencia 

359 

4,473x10 zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA
+ 0 3 

1,000x10 zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA
- 0 8 

519 573 

1.346x10 
- 0 4 

2,204x10 
+ 0 4 

1,000x10 
-0 8 

1,000x10 
-0 8 

Ainda nesta tabela estao listados o numero de iteragoes e o tempo total de CPU 

(tempo de processamento) referente a cada simulacao. Verifica-se um crescimento 

gradativo destes valores em virtude de um aumento no numero de operacoes numericas 

necessarias para realizacao e processamento da solugao. 

A Figura VT-7 ilustra a razao entre o fluxo massico total do gas (FG) e do liquido 

(FL) em fungao da densidade da malha dada pelo CLV
2 1 . Verifica-se que a razao F G / F L cai 

bruscamente para valores de CLV inferiores a 2,0x10"3 m, o que demonstra uma possivel 

dependencia dos resultados gerados com a densidade dos valores de controle. 

2 1 Adotou-se no presente trabalho a razao FQ /FL em virtude dos comportamentos da dependencia de malha 
dos fluxos de gas e liquido serem semelhantes, diferenciando apenas na grandeza dos fluxos, conforme 
mostra a figura do Apendice D. 1. 
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3,40x10"5 

2,90x10"5zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA 1  1 1  1 1  , 1  1 . 1 . 

2,0x10'3 1,8x10"3 1,6x10'3 1,4x10"3 1,2x10"3 1,0x10*3 8,0x10"* 

De nsida de da m a l h a . 

Figura VI-7 -zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA Razao entre o fluxo massico total do gas e o fluxo massico total do liquido versus a 

densidade da malha. 

No entanto, para valores menores que 1,0x10"
3 m, esta dependencia praticamente 

inexiste^ o que. possibilita sugerir um valor de CLV para a escolha da malha de estudo. 

Todavia, este criterio de verificacao, para a nao dependencia dos resultados com a malha, 

nao e suficiente para definir a malha a ser utilizada no presente estudo, sobretudo ao se 

observa as Figuras VI-9 e Vl-10. 

Estas figuras ilustram as iso-superficies da velocidade resultante (ou seja, local), 

para tres valores de CLV (2,0xl0*
3 m, l,0xl0"

3

 m e 9,0x1c"
4 m), respectivamente, para o 

liquido e para o gas, nas posicoes de 0.005 m e 0.026 m do piano xy. Observa-se na Figura 

VI-8, que para o CLV iguais a 0.0009 m e 0.001 m, o comportamento do campo de 

velocidade do liquido sao semelhantes, o que pode sugerir uma escolha entre estes valores 

de CLV. 
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P h a s ezyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA i. V e l o c i t y 

_ 8 . 4 9 0 3 i - 9 0 4 zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA
H  7 . 8 8 3 6 8 - 0 0 4 

^ 7 .2 7 7 £ e -3 0 4 

6 . 6 7 0 9 e - 9 0 4 

6 . 0 6 4 5 B 0 0 4 

1 . 4 5 8 0 8 -0 0 4 

4 . 8 5 i 6 e - 9 0 4 

4 . 2 4 5 l e - 9 0 4 

3 . 6 3 8 7 e - 3 0 4 zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA
M.OUU 0 0 4 

2 . 4 2 5 6 8 - 0 0 4 

i . 8 1 9 3 e - 9 0 4 

1 . 2 1 2 9 e - 9 0 4 

6 . 0 S 4 5 o 0 0 5 

O.OOflOetOOC 

P h a s e 2 . V e l o c i t y 

_ 1 . 2 9 : 6 c a m 

•  1 . 1 9 8 3 * - 0 0 3 zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA
I ; . i 0 7 ) e - a o j 

1 . 0 1 4 8 e - 9 0 3 

9 . 2 2 5 5 c 3 0 4 

8 . 3 0 2 9 8 - 0 0 4 

7 .3 BO-1 8 0 0 4 

6 . 4 5 7 8 8 - 0 0 4 

5 . 5 3 5 3 8 - 0 0 4 

4 . 6 1 2 7 C - 0 0 4 

3 . 6 9 0 2 e - 9 0 4 

2 . 7 6 7 6 e - 0 0 4 

1 . 8 4 5 1 8 - 0 0 4 

9 . 2 2 5 5 e - 0 0 3 

a.zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBAoaf l Oe t ooo 

(m  S - - 1 1 
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* *  1 . 0 4 7 5 8 - 0 0 3 

9 . 6 0 1 6 8 - 3 0 4 

8 . 7 2 8 8 c 0 0 4 

7 . 8 5 5 9 8 - 9 0 4 

6 . 9 8 3 0 8 - 0 0 4 

6 . H O l e - 3 0 4 

5 . 2 3 7 3 8 - 0 0 4 

4 . 3 6 4 4 8 9 0 4 

3 . 4 9 1 5 8 - 0 0 4 

2 . 6 1 8 6 8 - 9 0 4 

1 . 7 4 5 8 8 - 0 0 4 

S . 7 2 8 8 U 9 0 S 

o. ooooc i s oc  zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA
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b 

I ' 

Co 
Co 

[ t l zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

c 1 - 0.002 m c 2 - 0.001 m c 3 - 0.0009 m 

P h a s e 2 . V e l o c i t y 

_ 2 H 4 1 e 0 0 3 

H . 9 S 3 1 u 9 0 1 

I -.»121 i? 9 0 ? 

<*  i . « 6 i l « - l » i 

i . S I O I e - M U 

3 5 9 0 8 - 0 0 3 

• - 2 3 8 0 B - B 0 3 

- . 0 5 7 0 e - M > 3 

9 . 0 6 0 = 8 - 9 0 4 

7 . 5 M 3 8 - D 0 4 

6 . 0 4 0 2 8 - 0 0 4 

4 . 5 3 0 3 8 9 0 4 

3 . 0 2 0 1 B 9 0 4 

' . 5 1 0 1 8 - 0 0 4 

O.OOOOe+OOC 

P h a s e  2. V e l o c i t y 

2 . 8 1 7 6 e 9 0 3 

M  2 . 6 1 6 4 a 9 0 3 

H 2 . 4 1 5 1 c 0 0 5 

2 . 2 1 3 8 8 - 9 0 3 

2 . 0 1 2 6 8 9 0 3 

1 . 8 1 1 3 8 - 9 0 3 

1 . 6 1 0 1 B 9 0 3 

1 4 0 8 8 8 9 0 3 

1 . 2 0 7 6 e - 9 0 i 

i .0 0 6 3 e -» 0 1 

8 . 0 5 0 3 8 - 3 0 4 

6 . 0 3 7 8 B 9 0 4 

4 . 0 2 5 2 8 - 0 0 4 

2 . 0 1 2 6 8 - 9 0 4 

O . O M O e + 9 0 0 

P h a s e  2. V e l o c i t y zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA
mm  2 . 2 1 9 3 e - 3 0 3 

W 2 . 0 6 0 8 a 9 0 3 

Sg 1 . 9 9 2 J e 9 0 3 

i . 7 4 3 / 8 - 9 0 3 

3 ^ 1 . 5 8 5 2 8 - 9 0 3 

1 . 4 2 6 7 8 - 9 0 3 

1 . 2 6 8 2 8 - 9 0 3 

1 . 1 0 9 6 8 - 0 0 3 

9 .5 1 i3 e -» 0 4 

7 . 9 2 6 1 8 - 9 0 4 

6 . 3 4 0 8 8 - 9 0 4 

4 . 7 5 5 6 B - 9 0 4 

3. 1 7 0 4 B 3 0 4 

1 . 5 8 5 2 8 - 9 0 4 

O.OOOOe+OOC 

5 ' - 1 | 

d 1 - 0.002 m d 2 - 0.001 m d 3 - 0.0009 m 

Figura VI-9 - Iso-supcrficics da velocidade do gas no piano xy nas posicoes: c) z = 0.005 m e d) z = 0.026 m, para os C L V 0.002, 0.001 e 0.0009 metros. 
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Contudo, ao observar a Figura VI-9, para as mesmas condicoes descritas 

anteriormente, percebe-se que na regiao proxima a superficie do eletrodo o piano xy, 

posicao z igual a 0.005 m, e nitida a influencia da malha sobre os resultados das 

velocidades locais. Ja na posicao z igual a 0.026 m, o comportamento e, de uma maneira 

geral, semelhante para todas as densidades de malha, embora, seja possivel verificar 

pequenas mudancas nas regioes nordeste e central das Figuras VI-10 d-1, d-2 e d-3. Estes 

resultados demonstram que nesta regiao, da celula catodica, os resultados praticamente 

independem da densidade de malha. 

De acordo com o que foi exposto anteriormente, seria necessario realizar outros 

experimentos com valores de CLV menores do que 0,0009 m para verificar estas 

tendencias. No entanto, em virtude das limitacoes do computador utilizado, no que tange a 

memoria fisica e paginada, nao foi possivel reduzir este valor, pois ao se trabalhar com um 

valor de CLV igual a 0,0009 m, a maquina opera com 98% de sua capacidade de memoria 

fisica e 90% da paginacao, conforme ilustra a interface grafica do "software" de controle 

da placa mae ASUS P4T-E, Figura VI-10. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

1zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA RESI DU AL PLOT 

1 0E«OS 

1 . 0 E 4 0 1 

1 . 0 E - O I  

1 . 0 E - O J 

1 . 0 E -O 5 

1 . 0 E - 0 7 

1 0 E -0 » 

t . O t - 1 1 

1 . 0 E - 1 *  

1 . 0 E - 1 S 

1 . 0 E - 1 7 

I M « 1 ( 

t o r - s i 1 1 1 1 1 1 1 

Physical MwTwxy U* age 

Virtual Memory Usage 

Pagng Fie Usage 

^ CBBiiS&SSfB8SB3 zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

3% 

90% 

Tolaf:104802S»; 
F . t w  .18208K 

I  
Total: 2047 M3 

BBBSSSBBBBBSSa 
7 ot a l :l 9 2 7 M 3 
Free :1B3MB zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

Figura VI-10 - Interface grafica do "software" da placa mae Asus P4T-E durante execucao do CFX-4 

para uma malha com C L V de 0.0009. 

Considerando que, malhas com CLV de 0,001 e 0,0009 metros permitem uma 

melhor convergencia e estabilidade quando comparadas com a malha com CLV de 0.002 

m (malha pobre em numero de volumes de controle, ou seja, de baixa qualidade), e 
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levando em conta o esforco computacional para se obter os resultados, adotou-se, no 

presente trabalho, a malha com CLV igual a 0,001 m como sendo a malha de estudo, uma 

vez que, com esta densidade de pontos e possivel inserir um maior numero de grupos de 

Musig, alem das equacoes de estado de turbulencia e coalescencia, sem que ocorra 

problemas de memoria computacional, como ocorre com a malha de densidade 0,0009 m. 

V I . 8zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA Analise Hidrodinamica 

Este item faz mencao, de acordo com a malha escolhida (0,001 m) e conforme a 

estrategia de solucao definida no Caso 3, a analise do comportamento hidrodinamico na 

celula catodica. A Figura VI-11 ilustra o compartimento catodico divido em diferentes 

pianos bidimensionais (xy, yz, zx) com o objetivo de auxiliar na analise do fluxo bifasico 

no interior do compartimento catodico. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

Piano yz cm 

z = 0,030 m 

Piano yz em 

x = 0,032 m 

Piano xy em 

z = 0,048 m 

^ Piano xy em 

z = 0,026 m 

Piano zx em 

y = 0,067 m 

• Piano zx em 

y = 0,037 m 

Piano zx em 

y = 0,035 m 

Piano xy em zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

i = 0,005 m 

Figura VI-11 - Geometria cortada em diferentes pianos nas direcoes x , y e z (bidimensional). 



7zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA Resultados e Discussoes zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA118 zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

Os vetores normalizados, adquiridos a partir do pos-processador Visualize do CFX-

5 (Gentilmente disponibilizado pelo Coordenador do Laboratorio Computacional de 

Termica e Fluido do Departamento de Engenharia Mecanica da UFCG) e apresentados na 

Figura VI-12 e Figura VI-13, representam a tendencia de direcao que cada fluido, liquido e 

gas respectivamente, tern no interior da celula catodica, quando analisado o piano xy na 

posicao z igual a 0.005 m. 

Conforme pode-se observar na Figura VI-12, o liquido tern a propensao natural de 

descer para a parte inferior da celula em virtude da diferenca de densidade entre as fases. 

No errtanto, esperava-se que a fase gasosa influenciasse no comportamento do mesmo, o 

que nao ocorre. Esta nao influencia pode estar relacionada a uma possivel inadequacao do 

modelo utilizado para representacao do escoamento das fases, ou ainda pode-se atribuir ao 

fato da baixa velocidade, tanto para a fase liquida com para o gas, considerada no 

problema em estudo. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

/  zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA\ 

1 1 i 1zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA { i  I I i I I i I i 1 I 1 I I 

I 1zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA i J I ! I < i 1 ) I 1 1 J I 1 I I I 

1 1 I J I I (zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA 1 1 I  1  I I  i 1 

I 1 ; i 1 J 1 i J  !  1 1 1 1 1 I 

li 1 1 M i l l 1 1 1 1 1 1 1 1 J 

a zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

/  
Figura VI-12 - Vetores representative da fase continua, no piano xy em z = 0.005 m 
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Ja os vetores representatives das velocidades na face gasosa estao distribuidos em 

diferentes direcoes e apresentado grandezas mais intensificadas das velocidades nas 

proximidades da regiao de entrada
22 do gas. Verifica-se que a maior parte dos vetores de 

gas tende a emergir, enquanto que outros sinalizam uma disposicao de serem arrastados 

pela fase liquida em direcao a saida inferior da celula. Ao se observar o comportamento do 

campo vetorial em outros pianos, conforme descritos na Figura VI-11, foi possivel 

verificar um comportamento semelhante, todavia com grandezas diferenciadas. No 

Apendice D.2 estao disponibilizados alguns destes resultados. 

\ \ \ \ \ \ \ \ \ \ \ \ \ \ \ \ \ \ 1 f 

\ \ \ \ \ \ \ \ \ \ \ \ \ \ \ \ zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA\ \ \ 

\ \ \ \ \ \ \ \ \ \ \ \ \ \ \ \ ] t t t 

n i w w w w t i u t t i t i 

R: zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

Figura VI-13 - Vetores para a fase hidrogenio. No piano xy em z = 0.005 m. 

A definicao do comportamento dos vetores, tanto na parte superior, Ri, como 

inferior, R 2, da celula catodica, poderia ser melhorado por meio de um aumento na 

densidade de elementos contidos nestas regioes. Todavia, conforme discutido no item V I -

6, ficou inviavel o aumento da populacao de volumes de controle nestas regioes devido as 

limitacoes computacionais. 

2 2 O gas e injetado na celula atraves da superficie do eletrodo. » 
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VI. 8.1 Influencia do Modelo Musig com Cinco Grupos de Bolhas 

Apos uma analise qualitativa dos resultados para a malha 0,001 contendo dois 

grupos de bolhas com distribuicao de diametros diferenciados, como mostra a Tabela VI-2, 

foi testado os modelos descritos anteriormente, para uma distribuicao de bolhas 

compreendendo cinco grupos, conforme ilustra a Tabela VI-5. Este estudo foi realizado 

com o intuito de examinar a influencia da distribuicao das bolhas definidas para o modelo 

Musig, no comportamento hidrodinamico, com as condicoes descritas anteriormente. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

Tabela VI-5 - Diametros relativos aos 5 grupos de bolhas. 

N° de grupos Dinicial (m) Dfeal (m) Dmedio (m) 

1 l.OOOxlO"
04 l,800xl0-°

4 

1,506x10"*" 

2 1,800x1 2,600x10
_U4 2,270x10

-04 

3 2,600x10"
04 

3,400x10"
U4 3,052x10-

04 

4 

5 

3,400xl0-°
4 

4,200x10'
04 

4,200x10"
04 

5,000x10"
04 

3,842x10"
04 

4,635xl0"°
4 

Ao observar os valores da Tabela VI-2 e da Tabela VI-5, verifica-se que para o 

modelo contendo dois grupos; existe um grupo de bolhas com diametro medio de 0,241 

mm e outro com diametro medio em torno de 0,424 mm. Ja para o modelo Musig com 

cinco grupos, e possivel observar uma maior variacao dos diametros medios (de 0,15 a 

0,46 mm) o que proporciona uma melhor distribuicao das bolhas, conforme o item IV - 6. 

As Figura VI-14 e Figura VI-15 representam as iso-superficies de velocidades 

Iocais, nas proximidades do eletrodo, ou seja, no piano xy em z igual a 0,005 m, sendo que 

a Figura VI-14, ilustra o modelo Musig com dois grupos e a Figura VI-15 com cinco 

grupos de bolhas. Estas figuras mostram um comportamento semelhante dos campos de 

velocidade local da fase gasosa. Este fato pode nos levar a supor que a distribuicao das 

bolhas nao tenha uma influencia significativa no comportamento hidrodinamico, ou que, 

ao nao se considerar o fenomeno de coarescencia, esteja-se negligenciando os efeitos deste. 
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P h a s e 2 . V e l o c i t y zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

1 2 9 l 6 e - 0 0 3 

1 l 9 9 3 e - 0 0 3 

1 1 0 7 1 e - 0 0 3 

1 0 l 4 8 e - 0 0 3 

9 2 2 5 5 e - 0 0 4 zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

* 3 0 2 9 e - 0 0 4 

7 3 8 0 4 e - 0 0 4 

6 4 5 7 8 e - 0 0 4 

5 5 3 5 3 e - 0 0 4 

4 6 l 2 7 e - 0 0 4 

3 6 9 0 2 e - 0 0 4 

2 7 6 7 6 e - 0 0 4 

1 8 4 5 1 e - 0 0 4 

9 2 2 5 5 e - 0 0 5 

0 0 0 0 0 e + 0 0 0 

[ m s * - 1 ] 

Figura VI-14 - Simulacao considerando 2 grupos de bolhas. 

P h a s e 2 . V e l o c i t y 

« 1 . 3 5 2 3 e - 0 0 3 

I 1 . 2 5 5 7 e - 0 0 3 

' l , 1 5 9 1 e - 0 0 3 

1 . 0 6 2 5 e - 0 0 3 

I 9 , 6 5 9 3 e - 0 0 4 

8 . 6 9 3 4 e - 0 0 4 

7 . 7 2 7 4 e - 0 0 4 

6 . 7 6 l 5 e - 0 0 4 

5 . 7 9 5 6 e - 0 0 4 

4 . 8 2 9 6 e - 0 0 4 

3 . 8 6 3 7 e - 0 0 4 

2 . 8 9 7 3 e - 0 0 4 

1 , 9 3 1 9 e - 0 0 4 

9 . 6 5 9 3 e - 0 0 5 

O . O O O O e + 0 0 0 

[ m S * - 1 ] 

Figura Vl-15 - Simulacao levando em consideracao 5 grupos de bolhas. 
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A partir destas figuras tambem e possivel supor que os campos onde as velocidades zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

estao mais intensificadas podem representar uma maior quantidade de grupos de bolhas 

com diametros maiores. No caso representado pela Figura VI-15, e possivel que a 

influencia de um maior numero de grupos seja um pouco menor do que o observado para o 

caso em que foi levado em consideracao apenas dois grupos, este fato pode estar 

relacionado a uma maior dispersao das bolhas neste ultimo caso. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

VI. 8.2 Modelo de Cinco Grupos com Coalescencia 

Segundo Olmos et ailr (2001), a frequencia de coalescencia e rompimento das 

bolhas sao essencialmente determinados pela taxa de energia de dissipacao turbulenta e 

pelo diametro da bolha. Assim, neste item, sera analisado o efeito da coalescencia sobre o 

comportamento hidrodinamico. Para este estudo, manteve-se o modelo de cinco grupos 

(Musig) em conjunto com o modelo de turbulencia k-s para a fase liquida e regime laminar 

para a fase gasosa , sendo a influencia da fase dispersa sobre a turbulencia da fase liquida 

levada em consideracao pelo termo adicional de Sato
24

 (Cf& = 0.6). O modelo k-s foi 

implementado com. as constantes.padroes (Ci£ = 1.44, C2 £= 1.92, CM= 0.09, ok  = 1.0, o~ £ = 

1.3) 

A Figura VI-16 ilustra a iso-superficie de velocidade do gas no piano xy em z igual 

a 0.005 m, observa-se um comportamento hidrodinamico semelhante ao visto nas Figura 

VI-14 e Figura VI-15, quando nao se leva em consideracao a coalescencia. Todavia, e 

possivel verificar (Figura VI-16), que ha setores na figura que apresentam grandezas um 

pouco mais intensas do que as observadas nas Figuras VI-14 e VI-15. Este fato pode 

sugerir que a forca de empuxo esteja influenciando no comportamento das fases nestas 

regioes, ou ainda, uma predominancia da forca de arraste no restante co compartimento. 

Outra hipotese, e que esta intensidade seja decorrente da propria coalescencia das 

bolhas, ou seja, e possivel que, nos campos onde as grandezas de velocidade estao mais 

acentuadas, esteja ocorrendo a juncao de duas ou mais bolhas, ocasionando um 

aumentando do diametro destas e, conseqiientemente, a velocidade de ascensao deste gas 

esteja sendo influenciada, devido as forcas que agem sobre estas bolhas. No geral, verifica-

2 3 O fato de adotar o modelo k-e para a fase liquida e laminar para a fase dispersa esta de acordo com os 

trabalhos de Olmos et alii (2001) e Pfleger et alii (1999), bem como com a A E A Technology (2000). 
2 4 Para maiores detalhes sobre o modelo k-e e o termo adicional de Sato, ver A E A Technology (2000). 
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se que a influencia da coalescencia das bolhas de hidrogenio, para este tipo de sistema, nao 

foi tao significativa como se esperava. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

?hase 2. Velocity zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA
. . „ 1 . 2 5 6 9 * - 0 0 3 

- 1 . 1 6 7 1 * - 0 0 3 

1 . 0 7 7 3 * 0 0 3 

9 . 8 7 5 6 * - 0 0 4 

8 . 9 7 7 8 * - 0 0 4 

8 . 0 8 0 1 *  0 0 4 

7 . 1 8 2 3 *  0 0 4 

6 . 2 8 4 5 * - 0 0 4 

5 . 3 8 6 7 * - 0 0 4 

4 . 4 8 8 9 * - 0 0 4 

3 . 5 9 1 1 * 0 0 4 

2 . 6 9 3 4 e 0 0 4 

1 . 7 9 5 6 * - 0 0 4 

8 . 9 7 7 8 * 0 0 3 

0 . 0 0 O O * + 0 0 0 

l m s * - 1 | 

Figura VI-16 - Rcpresentacao da iso-supcrficie do gas no piano xy = 0.005 m, utilizando o modelo de 

coalescencia. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

VI. 8.3 Evolugao da Fase Gasosa na Celula Eletrolitica 

No geral, conforme observacoes anteriores, o comportamento hidrodinamico nao 

apresenta diferenciacoes significativas para os casos estudados. Desta forma, neste item, 

foram analisados os resultados de evolucao do gas obtidos a partir do modelo com 5 

grupos (Musig) com coalescencia. 

A Figura VI-17 representa as iso-superficies das velocidades para diferentes 

posicoes de z no piano xy, observa-se que a influencia da velocidade do gas e mais 

significativa nas regioes proximas ao eletrodo onde os gradientes de velocidades sao mais 

importantes. No entanto, a medida que as componentes de velocidade, da fase gasosa, se 

afastam da superficie de entrada estas sofrem uma diminuicao de sua intensidade, devido a 

resistencia que a fase liquida oferece, com a forca de empuxo direcionando uma parte para 

o topo da celula e a forca de arraste, da fase liquida, direcionando uma certa quantidade em 

direcao a saida na base do compartimento catodico. 
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As ilustracoes apresentadas nas Figura VI-18 - a , b e c, mostram o comportamento 

hidrodinamico do gas, em diferentes posicoes de y, no piano zx. Estas figuras confirmam o 

que fora observado na Figura VI-17, ou seja, e possivel verificar que o fluido gasoso flui 

em direcao ao topo da celula com maior intensidade nas proximidades do eletrodo, 

procurando a saida superior. Um outro ponto interessante que se pode destacar corresponde 

as Figuras VI-18 a, b e c, as quais representam os pianos zx passando, respectivamente, no 

centro dos orificios e logo acima destes. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

Phase 2 . Velocity zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

tutzyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA 1  1 1 7 2 * - 0 Q 3 

1 3 3 7 4 * - 0 0 3 

9 5 7 6 4 *  0 0 4 

5 7 7 8 3 * - 0 0 4 

7 3 8 0 3 * - 0 0 4 

7 1 8 2 3 *  0 0 4 

6 3 8 4 2 * 0 0 4 

5 5 8 6 ? * - 0 0 4 

4 7 8 8 2 e - 0 0 4 

3 9 9 0 2 * - 0 0 4 

3 . 1 9 2 1 e - 0 0 4 

2 . 3 9 4 1 * - 0 0 4 

1 3 9 6 1 e 0 0 4 

7 3 8 0 3 * - 0 0 5 

C 3 0 0 0 * + 0 0 0 

Jm s*-zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA11 

Phase 2 . Velocit y 

1 . 0 2 7 5 * - 0 0 3 

*  9 . 5 4 1 3 * 0 0 4 

8 . 8 0 7 4 * 0 0 4 

8 . 0 7 3 4 e - 0 0 4 

7 . 3 3 9 5 *  0 0 4 

6 . 6 0 5 5 * - 0 0 4 

5 . 8 7 1 & e 0 0 4 

5 . 1 3 7 6 * - 0 0 4 

4 . 4 0 3 7 * 0 0 4 

3 . 6 6 9 7 * - 0 0 4 

2 . 9 3 5 8 * - 0 0 4 

2 . 2 0 1 8 *  0 0 4 

1 . 4 6 7 9 * - 0 0 4 

7 . 3 3 9 5 * - 0 0 5 

O . 0 0 0 0 * + 0 0 0 

Phase 2 . Velocit y 

1 , 4 8 l 9 e - 0 0 3 

1 . 3 7 6 0 * 0 0 3 

1 . 2 7 0 1 e - 0 0 3 

1 . l S 4 3 e - 0 0 3 

1 . 0 5 8 4 * - 0 0 3 

9 . 5 2 5 9 * - 0 0 4 

8 . 4 S 7 5 e - 0 0 4 

7 . 4 0 9 1 e - 0 0 4 

6 . 3 5 0 5 * - 0 0 4 

5 . 2 9 2 2 e 0 0 4 

4 . 2 3 3 7 e 0 0 4 

3 . 1 7 5 3 *  0 0 4 

2 . 1 1 6 9 *  0 0 4 

1 . 0 5 8 4 * - 0 0 4 

0 . 0 0 0 9 * + 0 0 0 zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA• 
Figura VI-18 - Iso-superficies no piano zx igual a: a) y=0.035 m; b) y=0.037 m; c) y=0.067 m. 
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E possivel observar que a intensidade com que o gas e injetado no meio liquido e 

ligeiramente menos intensa do que a observada na Figura VI-18 - b quando comparada 

com a Figura VI-18 - a, isto e facilmente explicado porque neste caso, nao ha injecao de 

gas pelas aberturas ou orificios da superficie catodica, diminuindo assim sua capacidade de 

penetracao. Nas Figura VI-18 - b e e , alem de ter uma maior quantidade de gas que esta 

sendo continuamente injetado, ha tambem parte da fase gasosa que ascende e que podera 

estar coalescendo, propiciando um aumento da forca de empuxo e, conseqiientemente, um 

aumento da intensidade dos campos de velocidade na direcao vertical. 

As Figura VI-19 - a e b representam o piano yz nas posicoes x igual a 0.030 e 

0.032 m, respectivamente. A primeira figura corresponde ao piano passando no centro dos 

orificios e a segunda localizada imediatamente ao lado sem passar pelos furos. Estas 

figuras, alem de ilustrar o efeito da injegao de gas, comentado anteriormente, evidencia o 

arraste de uma parte do gas pelo liquido em direcao a saida inferior da celula. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

PhasezyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA 2.  Ve loci t y 

1zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA, 7 3 4 5 e - 0 0 3 

1 , 6 1 0 6 e -D 0 3 

1 , 4 8 6 7 e - 0 0 3 

1 , 3 6 2 8 e - 0 0 3 

1 , 2 3 8 9 e - 0 0 3 

1 . 1 1 5 1 e - 0 0 3 

9 . 9 1 l 6 e - 0 Q 4 

8 . 6 7 2 6 e - 0 0 4 

7 . 4 3 3 7 e - 0 0 4 

6 . 1 9 4 7 e - 0 0 4 

4 . 9 5 5 8 e - 0 0 4 

3 . 7 1 6 8 e 0 0 4 

2 . 4 7 7 9 e - 0 0 4 

I 1 . 2 3 8 9 * - 0 0 4 

™ 0 . 0 0 0 O e + 0 0 0 zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA
[m s A - 1 J 

Phase 2 .Ve l oci t y 

g a 1 . 6 5 8 4 e - 0 0 3 

I 1 . 5 4 0 0 e - 0 0 3 

I 1 . 4 2 1 5 e - 0 0 3 

1 . 3 0 3 0 e - 0 0 3 

1 . l 8 4 6 e - 0 0 3 

1 . 0 6 6 1 e - 0 0 3 

9 . 4 7 6 7 e - 0 0 4 

8 . 2 9 2 1 e - 0 0 4 

7 . 1 0 7 5 < ?-0 0 4 

5 . 9 2 2 9 e - 0 0 4 

4 . 7 3 8 3 e - 0 0 4 

3 . 5 5 3 7 e - 0 0 4 

2 . 3 6 9 2 e - 0 0 4 

1 . 1 8 4 6 e - 0 0 4 

0 . 0 0 0 0 e + 0 0 0 

[m s A - 1 ] 

a) b) 

Figura VI-19 - Iso-superficies do gas no piano yz igual a: a) x=0.030 m e b) x=0.032 m. 

Para um estudo mais completo do comportamento do gas proximo ao eletrodo foi 

realizado um corte no piano na direcao y. As Figura VI-20 e Figura VI-21 ilustram este 

corte tanto para a fase dispersa, como para a fase continua. 
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As Figura VI-20 a c b ilustram o comportamento do gas com relacao a regiao 

catodica. E possivel verificar que se forma uma cortina de gas proximo ao eletrodo 

semelhante ao que se pode visualizar experimentalmente na celula de bancada. Na Figura 

Vl-20-a a injegao do gas e mais acentuada (picos vermelhos mais pontiagudos) devido o 

corte do piano y esta localizado sobre a superficie do catodo ( 1 N L E T E L E T R O D O ) , 

enquanto que na Figura VI-20-b, este corte esta sobre o centro dos orificios. 

Outra observacao e que os campos de velocidade sao mais intensificados na parte 

superior do eletrodo, o que pode evidenciar a coalescencia das bolhas e, 

conseqiientemente, o aumento da grandeza de velocidade. Nesta figura, e possivel observar 

a formacao de uma camada de gas que flui em direcao ao topo da celula nas proximidades 

da superficie do eletrodo com diferentes grandezas dos campos de velocidades. A partir 

destes resultados e possivel observar a formacao bem caracteristica do perfil de velocidade. 

Observa-se que a distribuicao dos campos de velocidades variam ao longo de todo o 

eletrodo, este fato como fora mencionado anteriormente pode estar relacionada com o fato 

das bolhas que estao sendo formadas durante a injegao do gas no interior da celula estarem 

coalescendo. Estas figuras tambem confirmam, a partir das curvas de niveis, a tendencia 

que o gas tern de emergir para a parte superior da semi-celula. 

Figura VI-20 - Representacao das iso-superficies de velocidade do gas sobre um corte no piano yz em: 

a) centro da superficie do eletrodo **Inlet_Eletrodo" e b) centro dos orificios "Inletl". 
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As Figura VI-21 a e b ilustram o comportamento do liquido inserido nos orificios 

do catodo. Observa-se um perfil parabolico na entrada de cada orificio e velocidade nula 

na superficie do eletrodo o que ilustra as condicoes de contorno aplicadas no inicio do 

problema. No entanto, verifica-se, mais uma vez, a nao influencia da fase gasosa no 

comportamento da fase liquida, o que confirma o que fora observado anteriormente nas 

Figuras VI-12 e VI-13. Este fato sugere uma analise mais profunda no que tange ao 

modelo numerico ou matematico que fora inicialmente proposto no estudo. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

Figura VI-21 - Representacao das iso-superficics de velocidade do liquido sobre um corte no piano yz 

em: a) centro da superficie do eletrodo "InlctEletrodo" e b) centro dos orificios "Inletl". 

O parametro da pressao tambem pode ser utilizado para descrever o comportamento 

hidrodinamico de determinados fluidos. Neste caso especifico as Figura Vl-22 - a, b e c 

ilustram o perfil de pressao a partir de iso-superficies plotadas sobre cortes nos pianos zx. 

Observa-se que a pressao tern um aumento na entrada dos orificios proporcionado pela 

impulsao do liquido (Figura VI-22 a). O mesmo comportamento, embora com perfil 

diferenciado, e verificado na Figura VI-22 b, onde a pressao e maior na superficie onde o 

gas e injetado. Ja na Figura Vl-22 c, a qual ilustra o campo de pressao na ultima camada de 

orificios, contando-se de baixo para cima, verifica-se que a pressao tende a diminuir do 

lado onde se encontra a saida do gas e aumentar no lado da saida do liquido. Este 
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fenomeno pode ser explicado, uma vez que, quanto mais gas ou liquido sai pela parte 

superior da celula, mais aliviada fica esta regiao. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

PhasezyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA 2.  Pressure zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

- 2 . 9 6 8 3 e + 0 0 2 

- 2 . 9 7 1 S e + 0 0 2 

- 2 . 9 7 4 6 e + 0 0 2 

- 2 . 9 7 7 7 e + 0 C 2 

- 2 . 9 8 O 8 e + 0 0 2 

- 2 . 9 8 4 0 e + 0 0 2 

- 2 . 9 8 7 1 e + 0 0 2 

- 2 . 9 9 O 2 e + O 0 2 

- 2 . 9 9 3 3 e + 0 0 2 

- 2 . 9 9 6 5 e + 0 0 2 

- 2 . 9 9 9 6 e + 0 0 2 

- 3 . 0 0 2 7 e + 0 0 2 

- 3 . 0 0 5 8 e + 0 0 2 

- 3 . 0 0 9 0 e + 0 0 2 

- 3 . 0 1 2 1 e + 0 0 2 

Phase 2.PressiFe 

- 2  - 2 . 7 5 6 3 e + 0 0 2 

! - 2 . 7 6 2 2 e + 0 0 2 

- 2 . 7 6 8 0 e + 0 0 2 

- 2 . 7 7 3 9 e + 0 0 2 

- 2 . 7 7 9 8 e + 0 0 2 

- 2 . 7 8 5 6 e + 0 0 2 

- 2 . 7 9 1 5 e + 0 0 2 

- 2 . 7 9 7 4 E M - 0 0 2 

- 2 . 8 0 3 2 e + 0 0 2 

- 2 . 8 O 9 1 e + 0 0 2 

- 2 . 8 1 4 9 e + 0 0 2 

- 2 . 8 2 O 8 e + 0 0 2 

- 2 . 8 2 6 7 e + 0 O 2 

- 2 . 8 3 2 5 e + 0 0 2 

- 2 . 8 3 8 4 e + 0 0 2 

l P a | 

Phase 2. Pressure 

1 . l 0 5 3 e + 0 0 l 

" 1 . 0 7 2 1 e + 0 0 1 

1 . 0 3 8 9 e + 0 0 l 

1 . 0 0 5 6 e + D 0 1 

9 . 7 2 4 1 « n -0 0 0 

9 . 3 9 1 8 e + 0 0 0 

9 .0 5 S5 4 M -B0 0 

8 . 7 2 7 2 e + 0 0 0 

8 . 3 9 4 9 e + 0 0 0 

8 . 0 6 2 8 e + 0 0 0 

7 . 7 3 0 3 * + 0 0 0 

7 . 3 9 8 0 e + D 0 0 

7 . O 6 5 7 e + 0 O 0 

6 .7334«+0OG 

6 . 4 0 1 O e + 0 0 0 

21) 

Figura VI-22 - Representacao das Iso-superficies da Pressao no piano zx igual a: a) y=0.035 m; b) 

y=0.037 m; c ) y=0.067 m. 
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Por fim, ao se observar os resultados das figuras, Figura Vl-17, Figura VI-18, 

Figura VI-19, Figura VI-20 e Figura VI-21 estas nos revelam um comportamento, 

hidrodinamico dos fluidos com um carater fortemente tridimensional. Este fato pode ser 

justificado em decorrencia de nao se evidenciar, em nenhuma das posicoes dos pianos 

estudados, uma similaridade dos resultados, impossibilitando, assim, um estudo deste tipo 

de celula por meio das hipoteses de uni ou bi-demensional do dominio de estudo. 

Tambem foi possivel observar que a coalescencia, bem como a distribuicao em um 

maior grupo das bolhas de hidrogenio sao parametros que nao apresentaram, nas condicoes 

estudadas, uma influencia significativa. Desta forma, pode-se supor que a velocidade do 

gas injetado deveria ser maior do que aquela estimada inicialmente (vazao de saida igual a 

vazao de producao do hidrogenio), a fim de se ter uma representatividade mais realista do 

processo de desprendimento das bolhas de hidrogenio. 
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Simbologia 

A: Area, m 

D: Diametro das bolhas de hidrogenio, m zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

fi Fracao volumetrica 

F: Vazao massica, kg/s 

L : Comprimento, mm 

Q: Vazao volumetrica, m
3/s 

R: Regiao 1 ouzyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA 2 

T: Temperatura, K 

W : Largura, mm 

ju: Viscosidade dinamica, kg/m.s 

P- Densidade, kg/m
3 

U: Vetor velocidade na direcao x, m/s 

V: Vetor velocidade na direcao y, m/s 

W:: Vetor velocidade na direcao z, m/s 

Simbolos Subscritos 

G: Gas 

L : Liquido 
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Conclusdes 

As seguintes conclusoes sobre o estudo do comportamento fluidodinamico a partir 

da injecao do gas hidrogenio na superficie de urn eletrodo (catodo) numa celula eletrolitica 

utilizada para a producao de cloro e soda podem ser citadas: 

Um conhecimento do metodo de volumes finitos, de metodos numericos para 

resolucaa de-sistemas de equacoes Iineares (por exemplo), e do conceito de 

malhas estruturadas e nao-estruturadas auxilia ao pesquisador uma melhor 

compreensao do aplicativo computacional CFX, no que diz respeito a criacao 

da malha e implementacao das equacdes que definem o problema. 

S A construcao da malha requer, do pesquisador, uma boa visao espacial, ou seja, 

um panorama tridimensional da geometria, a fim de representa-la no ambiente 

CAD do modulo CFX-Build. Logo, e necessario, que o mesmo, faca um amplo 

treinamento no aplicativo computacional em questao. 

S Para se obter a geometria e, conseqiientemente, a malha a ser utilizada foi 

necessario entender e definir um valor ideal para o parametro que controla a 

coincidencia de pontos, curvas, superficies ou solidos, denominado no CFX-

Build como Tolerancia Global. Neste trabalho, o valor deste parametro foi da 

ordem de 10"
6, em virtude das dimensoes do dominio de estudo, garantindo a 

nao formagao de paredes internas no compartimento catodico. 

S A partir da analise de malha verificou-se que esta e fortemente dependente da 

densidade de volumes de controle, quando se empregam valores, do 

comprimento do lado do volume, menores que 2,0xl0"
3. Contudo para valores 

inferiores a l,0xl0"
3, esta tendencia praticamente inexiste. 

S Na analise hidrodinamica, observou-se que o comportamento hidrodinamico da 

fase, liquida nao, foi influeneiado pelo comportamento da fase gasosa, isto pode 

estar relacionado a uma possivel inadequacao de alguns termos do modelo 

proposto ou devido a baixa velocidade de entrada dos fluidos. 

S Tambem foi possivel verificar que os campos de velocidade sao mais intensos 

na parte superior do eletrodo, o que pode evidenciar a coalescencia das bolhas 

e, conseqiientemente, o aumento da grandeza de velocidade. 
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S A formacao de uma camada de gas verificada na Figura VI-23 mostrou que o 

gas flui em direcao ao topo da celula nas proximidades da superficie do 

eletrodo com diferentes grandezas dos campos de velocidades, caracterizando o 

perfll de velocidade. 

/ A variagao da distribuicao dos campos de velocidades, ao longo de todo o 

eletrodo, pode estar relacionada com o fato das bolhas que estao sendo 

formadas durante a injecao do gas no interior da celula estarem coalescendo. 

S O modelo MUSIG apresentou bons resultados com relacao a distribuicao do 

tamanho das bolhas. de gas no interior da celula, embora os resultados 

apresentados pelas iso-superficies de velocidade nao tenham demonstrado 

diferenciacoes significativas, quando utilizado o modelo de coalescencia com 

uma maior distribuicao do diametro das bolhas. Este fato leva a considerar que 

devido a baixa velocidade de injecao e distribuicao do gas, no interior da celula 

catodica, possa nao estar ocorrendo uma influencia relevante, tanto na 

distribuicao da dimensao das bolhas quanto no efeito de coalescencia, no 

comportamento hidrodinamico. Estes resultados sugerem uma analise mais 

detalhada da influencia dos grupos sobre a hidrodinamica, atraves de um 

estudo quantitative, dos seguintes parametros: campo de velocidade, diametro 

de Sauter, diametro medio das bolhas, frequencia de coalescencia e 

rompimento. 

S Os resultados ilustram um carater tridimensional do comportamento 

hidrodinamico na celula eletrolitica, conduzindo a nao-utilizacao do conceito 

de simetria na celula, o que simplificaria o estudo em um espaco 

bidimensional. 

S Os campos de pressao confirmam o carater tridimensional do escoamento 

bifasico no interior da semi-celula catodica. 
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Perspectivas para Trabalhos Futuros 

Com base no que fora exposto no presente trabalho sugere-se como possiveis 

estudos futuros os seguintes pontos: 

> Implementar a condigao de contorno eletroquimica, proposta neste trabalho, a 

partir de sub-rotinas do aplicativo CFX-4, a fim de prever o desprendimento das 

bolhas de hidrogenio na superficie eletrodica e, desta forma, estudar o 

comportamento hidrodinanuco na cemla catodica em reais condicoes; 

> Analisar a influencia da variagao da velocidade do gas, proximo a entrada, ou 

melhor, na "parede" catodica, onde ocorre a geragao das bolhas de hidrogenio, uma 

vez que, experimentalmente, verifica-se que a velocidade de desprendimento das 

bolhas de gas e bem maior do que a velocidade na saida do gas. Desta forma, 

propoe-se implementar uma condicao de superficie livre na celula catodica, de 

forma que a condicao de saida do gas seja definida de acordo coma a condigao de 

geragao de hidrogenio mais a condigao de resistencia devido a superficie livre; 

> Dimensionar as bolhas de hidrogenio por meio de tecnicas de analise de imagem 

na celula catodica; 

> Estudar a transferencia de massa gas-liquido-eletrodo; 

> Introduzir o termo transiente no modelo proposto; 

> Testar outros metodos de interpolagao para resolugao do termo convectivo a fim de 

obter melhor configuragao para atingir a convergencia do problema, bem como 

testar outros valores para os fatores de relaxagao, alem daqueles mencionados no 

Apendice D.4; 

> Implementar o modelo de coalescencia e rompimento, na equagao de conservagao 

da massa, a partir de diferentes modelos de turbulencia, visando uma melhor 

representagao do fenomeno que esta sendo estudado. 

> Implementar no modelo matematico. um termo que leve em consideragao a energia 

gasta durante o processo de cloro-soda, sendo possivel calcular a quantidade de 

energia utilizada na celula numericamente; 

> Convalidar os resultados numericos com os dados experimentais obtidos atraves do 

Laboratorio de Engenharia Eletroquimica da UFCG/DEQ; 

> Propor outras geometrias do eletrodo LEEQ/UFCG/DEQ a fim de facilitar o estudo 

do desprendimento das bolhas de hidrogenio. 
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Apendice zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

Apendice A 

Apendice A 1 - Caso Teste 

Apendice A 2 - Casos Estudados na Estrategia para a Obtencdo da Solucdo 

Caso 1 

Caso 2 

Caso 3 

Apendice B 

B. 1 — Consistencia, Estabilidade e Convergencia 

Apendice C 

C. 1 - Fator de Sub-Relaxacdo 

C. 2- Falso Passo de Tempo 

C 3 - Cdlculo do Residuo 

Apendice D 

D. l - Influencia da Malha no Fluxo de Gas e Liquido 

D.2 - Representacao dos Vetores da Fase Gasosa, em Diferentes Pianos e 

Posicdes 

D:3~- Represenfaccio Tridimensional, da Fase Gasosa, no Piano ZX 

D.4 - Influencia do Fator de Sub-Relaxacdo na Varidvel Pressao 

D.5 - Criterio de Convergencia 
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Apendice A zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

Apendice A.1 - Caso Teste 

Dados para a simulacao de teste do compartimento catodico utilizando a mistura de 

dgua e ar. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

» C F X 4 

»OPTIONS 

THREE DIMENSIONS 

' BODY FITTED GRID 

CARTESIAN COORDINATES 

LAMINAR FLOW 

ISOTHERMAL FLOW 

INCOMPRESSIBLE FLOW 

STEADY STATE 

NUMBER OF PHASES 2 

»P H A S E NAMES 

PHASE1 ' AGUA' 

PHASE2 'AR' 

»MO D E L DATA 

» S E T I N I T I A L GUESS 

» S E T CONSTANT GUESS 

PHASE NAME 'AGUA
1

. 

VOLUME FRACTION 3.0000E-01 

» S E T CONSTANT GUESS 

PHASE NAME 'AR' 

VOLUME FRACTION 7.0000E-01 

»PHYSICAL PROPERTIES 

>>STANDARD FLUID 

PHASE NAME 'AGUA' 

FLUID 'WATER' 

STANDARD FLUID REFERENCE TEMPERATURE 2.9800E+02 

»STANDARD FLUID 

PHASE NAME 'AR' 

FLUID 'AIR' 

STANDARD FLUID REFERENCE TEMPERATURE 2.9800E+02 

» F L U I D PARAMETERS 

PHASE NAME 'AGUA' 

VISCOSITY 1.0000E-03 

DENSITY 1.0000E+03 

» F L U I D PARAMETERS 

PHASE NAME 'AR' 

VISCOSITY 1.8000E-05 

DENSITYzyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA 1.2000E+00 

»MULTIPHASE PARAMETERS 

»P H A S E DESCRIPTION 

PHASE NAME 'AR* 

GAS 

DISPERSE 

» P H A S E DESCRIPTION 

PHASE NAME 'AGUA' 

LIQUID 

CONTINUOUS 

»SOLVER DATA 
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»PROGRAM CONTROL 

MAXIMUM NUMBER OF ITERATIONS 2 00 

MASS SOURCE TOLERANCE 1.0000E-07 

»MODEL BOUNDARY CONDITIONS 

»INLET BOUNDARIES 

PHASE NAME 'AGUA' 

PATCH NAME
 1

 INLET1' 

NORMAL VELOCITY 1.0000E-04 

»INLET BOUNDARIES 

PHASE NAME 'AR' 

PATCH NAME
 1

INLET2_ELETRODO
1 

NORMAL VELOCITY 1.0000E-04 

»MASS FLOW BOUNDARIES 

»INFLOW VARIABLES 

PHASE NAME 'AGUA' 

PATCH NAME
 1

 OUTLET1' 

VOLUME FRACTION 9.0000E-01 

»INFLOW VARIABLES 

PHASE NAME 'AR* 

PATCH NAME 'OUTLET1
1 

VOLUME FRACTION 1.0000E-01 

»INFLOW VARIABLES 

PHASE NAME 'AGUA' 

PATCH NAME
 1

OUTLET2' 

VOLUME FRACTION 1.0000E-01 

»INFLOW VARIABLES 

PHASE NAME 'AR' 

PATCH NAME 'OUTLET2
1 

VOLUME FRACTION 9.0000E-01 

»STOP 
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Apendice A.2 - Casos Estudados na Estrategia para a 

Obtengao da Solugao. 

Caso 1: Mistura de dgua e hidrogenio aplicando o fator de sub-relaxagao e o metodo 

de solugao acoplamento pressdo-velocidade PISO. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

j » C F X 4 ' " 

» S E T LIMITS 

TOTAL RFAL WORK SPACE 177777945 

»OPTIONS 

THREE DIMENSIONS 

BODY FITTED GRID 

CARTESIAN COORDINATES 

LAMINAR FLOW 

BUOYANT FLOW 

STEADY STATE 

NUMBER OF PHASES 2 

NUMBER OF MUSIG SIZE GROUPS 2 

»P H A S E NAMES 

PHASE1 'LIQUIDO' 

PHASE2 •GAS' 

»MO D E L DATA 

»PHYSICAL PROPERTIES 

»BUOYANCY PARAMETERS 

GRAVITY VECTOR 0.000000E+00 -9.800000E+00 0.000000E+00 

BUOYANCY REFERENCE DENSITY 9.8754E+02 

» F L U I D PARAMETERS 

PHASE NAME 'LIQUIDO' 

VISCOSITY 5.7270E-04 

DENSITY 9.8754E+02 

» F L U I D PARAMETERS' 

PHASE NAME 'GAS' 

VISCOSITY 9.3832E-06 

DENSITY 7.5470E-02 

»MULTIPHASE PARAMETERS 

» P H A S E DESCRIPTION 

PHASE NAME 'LIQUIDO' 

LIQUID 

CONTINUOUS 

>>PHASE DESCRIPTION 

PHASE NAME 'GAS' 

GAS 

DISPERSE 

MEAN DIAMETER 5.0000E-04 

»MULTIPHASE MODELS 

»MOMENTUM 

INTER PHASE TRANSFER 

SINCE 

IP SAC 

» I N T E R PHASE TRANSFER MODELS 

»MOMENTUM 

FIRST PHASE NAME 'LIQUIDO' 

SECOND PHASE NAME 'GAS' 

»PARTICLE DRAG MODEL 

FLOW REGIME 'VISCOUS' 

VISCOUS REGIME CORRELATION 'ISHII-ZUBER' 

» M U S I G MODEL 

PHASE NAME 'GAS' 

MAXIMUM DIAMETER 5.0000E-04 
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MINIMUM DIAMETER 1.0000E-04 

EQUAL DIAMETER DIVISION 

»SOLVER DATA 

»PROGRAM CONTROL 

MAXIMUM NUMBER OF ITERATIONS 6000 

MASS SOURCE TOLERANCE 1.0000E-05 

»PRESSURE CORRECTION 

PISO 

»UNDER RELAXATION FACTORS 

U VELOCITY 3.0000E-01 

V VELOCITY 3.0000E-01 

W VELOCITY 3.0000E-01 

VOLUME FRACTION 5.0000E-01 

ALL MUSIG VOL FRACTIONS 8.0000E-01 

»MODEL BOUNDARY CONDITIONS 

»INLET BOUNDARIES 

PHASE NAME 'LIQUIDO
r 

PATCH NAME 'INLET2_ELETRODO
1 

U VELOCITY 0.0000E+00 

V VELOCITY 0.0000E+00 

W VELOCITY 0.0000E+00 

VOLUME FRACTION 0.0000E+00 

»INLET BOUNDARIES 

PHASE NAME 'GAS' 

PATCH NAME 'INLET2_ELETRODO' 

U VELOCITY 0.0000E+00 

V VELOCITY 0.0000E+00 

W VELOCITY 1.9844E-04 

VOLUME FRACTION 1.0000E+00 

»INLET BOUNDARIES 

PHASE NAME 'LIQUIDO' 

PATCH NAME 'INLETl' 

U VELOCITY 0..000.0E+00-. 

V VELOCITY 0.0000E+00 

W VELOCITY 1.0444E-03 

VOLUME FRACTION 1.0000E+00 

»INLET BOUNDARIES 

PHASE NAME 'GAS' 

PATCH NAME 'INLETl' 

U VELOCITY 0.0000E+00 

V VELOCITY 0.0000E+00 

W VELOCITY 0.0000E+00 

VOLUME FRACTION O.00O0E+00 

» M A S S FLOW BOUNDARIES 

»INFLOW VARIABLES 

PHASE NAME 'LIQUIDO* 

PATCH NAME 'OUTLET1' 

VOLUME FRACTION 1.0000E+00 

»INFLOW VARIABLES 

PHASE NAME 'GAS* 

PATCH NAME 'OUTLET1' 

VOLUME FRACTION 0.0000E+Q0. 

»INFLOW VARIABLES 

PHASE NAME 'LIQUIDO' 

PATCH NAME 'OUTLET2' 

VOLUME FRACTION 0.0000E+00 

»INFLOW VARIABLES 

PHASE NAME 'GAS' 

PATCH NAME 'OUTLET2' 

VOLUME FRACTION 1.0000E+00 

» S T O P 
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Caso 2: Mistura de dgua e hidrogenio apiicando o fator de sub-relaxacdo, o metodo 

de solugao acoplamento pressao-velocidade PISO e o metodo de solugao iterativa 

AMGpara a pressao e BLOCK STONE para as demais varidveis (u, v, w,fm). zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

»CFX4 

» S E T LIMITS 

TOTAL REAL WORK SPACE 177777945 

»OPTIONS 

CARTESIAN COORDINATES 

LAMINAR FLOW 

BUOYANT FLOW 

STEADY STATE 

NUMBER OF PHASES 2 

NUMBER OF MUSIG SIZE GROUPS 2 

»PHASE NAMES 

PHASE1 'LIQUIDO
1 

PHASE2 'GAS' 

»MODEL DATA 

»PHYSICAL PROPERTIES 

>>BUOYANCY PARAMETERS 

GRAVITY VECTOR 0.000000E+00 -9.800000E+00 0.000000E+00 

BUOYANCY REFERENCE DENSITY 9.8754E+02 

»FLUID PARAMETERS 

PHASE NAME 'LIQUIDO
1 

VISCOSITY 5.7270E-04 

DENSITY 9.8754E+02 

»FLUID PARAMETERS 

PHASE NAME 'GAS' 

VISCOSITY 9.3832E-06 

DENSITY 7.5470E-02 

»MULTIPHASE PARAMETERS 

»PHASE DESCRIPTION 

PHASE NAME 'LIQUIDO' 

LIQUID 

CONTINUOUS 

>>PHASE DESCRIPTION 

PHASE NAME 'GAS' 

GAS 

DISPERSE 

MEAN DIAMETER 5.0000E-04 

>>MULTIPHASE MODELS 

»MOMENTUM 

INTER PHASE TRANSFER 

SINCE 

IPSAC 

»INTER PHASE TRANSFER MODELS 

»MOMENTUM 

FIRST PHASE NAME 'LIQUIDO' 

SECOND PHASE NAME 'GAS' 

»PARTICLE DRAG MODEL 

FLOW REGIME 'VISCOUS' 

VISCOUS REGIME CORRELATION 'ISHII-ZUBER' 

»MUSIG MODEL 

PHASE NAME 'GAS' 

MAXIMUM DIAMETER 5.0000E-04 

MINIMUM DIAMETER 1.0000E-04 

EQUAL DIAMETER DIVISION 

»SOLVER DATA 

»PROGRAM CONTROL 

MAXIMUM NUMBER OF ITERATIONS 8000 

MASS SOURCE TOLERANCE 1.0000E-05 

»ALGEBRAIC MULTIGRID PARAMETERS 

I CONNECTIVITY TOLERANCE 1.0000E-6 
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SINGULARITY TOLERANCE 1.0000E-01 

WORK SPACE FACTOR 1.0000E+00 

»EQUATION SOLVERS 

U VELOCITY
 1

AMG
1 

V VELOCITY 'AMG
1 

W VELOCITY 'AMG' 

PRESSURE 'AMG' 

VOLUME FRACTION 'AMG
1 

ALL MUSIG VOL FRACTIONS 'LINE SOLVER' 

»PRESSURE CORRECTION 

PISO 

»UNDER RELAXATION FACTORS 

U VELOCITY 3.0000E-01 

V VELOCITY 3.0000E-01 

W VELOCITY 3.0000E-01 

VOLUME FRACTION 5.0000E-01 

ALL MUSIG VOL FRACTIONS 8.0000E-01 

»MODEL BOUNDARY CONDITIONS 

»INLET BOUNDARIES 

PHASE NAME 'LIQUIDO' 

PATCH NAME 'INLET2_ELETRODO* 

U VELOCITY 0.0000E+00 

V VELOCITY 0.0000E+00 

W VELOCITY 0.0000E+00 

VOLUME FRACTION 0.0000E+00 

»INLET BOUNDARIES 

PHASE NAME 'GAS' 

PATCH NAME 'INLET2_ELETRODO' 

U VELOCITY 0.0000E+00 

V VELOCITY 0.0000E+00 

W VELOCITY 1.9844E-04 

VOLUME FRACTION 1.0000E+00 

>>INLET BOUNDARIES 

PHASE NAME 'LIQUIDO'' 

PATCH NAME 'INLETl' 

U VELOCITY 0.0000E+00 

V VELOCITY 0.0000E+00 

W VELOCITY 1.0444E-03 

VOLUME FRACTION 1.0000E+00 

»INLET BOUNDARIES 

PHASE NAME 'GAS
 1 

PATCH NAME 'INLETl' 

U VELOCITY 0.0000E+00 

V VELOCITY 0.0000E+00 

W VELOCITY 0.0000E+00 

VOLUME FRACTION 0.0000E+00 

»MASS FLOW BOUNDARIES 

»INFLOW VARIABLES 

PHASE NAME 'LIQUIDO' 

PATCH NAME 'OUTLET1' 

VOLUME FRACTION 1.0000E+00 

»INFLOW VARIABLES 

PHASE NAME 'GAS' 

PATCH NAME 'OUTLET1' 

VOLUME FRACTION 0.0000E+00 

»INFLOW VARIABLES. 

PHASE NAME 'LIQUIDO' 

PATCH NAME 'OUTLET2' 

VOLUME FRACTION 0.0000E+00 

»INFLOW VARIABLES 

PHASE NAME 'GAS' 

PATCH NAME 'OUTLET2' 

VOLUME FRACTION 1.0000E+00 zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

»STOP 
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CasozyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA 3: Mistura de dgua e hidrogenio ap/icando o fator de sub-relaxagdo, o metodo 

de solugao acoplamento pressao-velocidade PISO, o metodo de solugao iterativa 

AMG para a pressao e BLOCK STONE para as demais varidveis (u, v, w, fm) e o 

falso passo de tempo. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

>>CFX4 

>>SET LIMITS 

TOTAL REAL WORK SPACE 17777794 5 

>>OPTIONS 

THREE DIMENSIONS 

BODY FITTED GRID 

CARTESIAN COORDINATES 

LAMINAR FLOW 

BUOYANT FLOW 

STEADY STATE 

NUMBER OF PHASES 2 

NUMBER OF MUSIG SIZE GROUPS 2 

»PHASE NAMES 

PHASE1 'LIQUIDO' 

PHASE2 'GAS' 

>>MODEL DATA 

»PHYSICAL PROPERTIES 

»BUOYANCY PARAMETERS 

GRAVITY VECTOR 0.000000E+00 -9.800000E+00 0.000000E+00 

BUOYANCY REFERENCE DENSITY 9.8754E+02 

»FLUID PARAMETERS 

PHASE NAME 'LIQUIDO' 

VISCOSITY 5.7270E-04 

DENSITY 9.8754E+02 

>>FLUID PARAMETERS 

PHASE NAME 'GAS' 

VISCOSITY 9.3832E-06 

DENSITY 7.5470E-02 

»MULTIPHASE PARAMETERS 

»PHASE DESCRIPTION 

PHASE NAME
 1

LIQUIDO' 

LIQUID 

CONTINUOUS 

»PHASE DESCRIPTION 

PHASE NAME 'GAS' 

GAS 

DISPERSE 

MEAN DIAMETER 5.0000E-04 

»MULTIPHASE MODELS 

»MOMENTUM 

INTER PHASE TRANSFER 

SINCE 

IP SAC 

>>INTER PHASE TRANSFER MODELS 

»MOMENTUM 

FIRST PHASE NAME 'LIQUIDO' 

SECOND PHASE NAME 'GAS' 

»PARTICLE DRAG MODEL 

FLOW REGIME 'VISCOUS' 

VISCOUS REGIME CORRELATION 'ISHII-ZUBER' 

»MUSIG MODEL 

PHASE NAME 'GAS' 

MAXIMUM DIAMETER 5.0000E-04 

MINIMUM DIAMETER 1.0000E-04 

EQUAL DIAMETER DIVISION 

>>SOLVER DATA 

»PROGRAM CONTROL 

MAXIMUM NUMBER OF ITERATIONS 8000 

MASS SOURCE TOLERANCE 1.0000E-08 

»ALGEBRAIC MULTIGRID PARAMETERS 

CONNECTIVITY TOLERANCE 1.0000E-06 
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SINGULARITY TOLERANCE 1.0000E-01 

WORK SPACE FACTOR 1.0000E+00 

>>EQUATION SOLVERS 

U VELOCITY 'BLOCK STONE' 

V VELOCITY 'BLOCK STONE' 

W VELOCITY 'BLOCK STONE' 

PRESSURE 'AMG* 

VOLUME FRACTION 'BLOCK STONE' 

ALL MUSIG VOL FRACTIONS 'BLOCK STONE 

»FALSE TIMESTEPS 

ALL EQUATIONS 1.0000E-09 

»PRESSURE CORRECTION 

PISO 

»UNDER RELAXATION FACTORS 

U VELOCITY 4.0000E-01 

V VELOCITY 4.0000E-01 

W VELOCITY 4.0000E-01 

PRESSURE 4.0000E-01 

VOLUME FRACTION 5.0000E-01 

ALL MUSIG VOL FRACTIONS 8.0000E-01 

»MODEL BOUNDARY CONDITIONS 

»INLET BOUNDARIES 

PHASE NAME 'LIQUIDO' 

PATCH NAME 'INLET2_ELETRODO' 

U VELOCITY 0.0000E+00 

V VELOCITY 0.0000E+00 

W VELOCITY 0.0000E+00 

VOLUME FRACTION O.OOOOE+00 

»INLET BOUNDARIES 

PHASE NAME 'GAS* 

PATCH NAME 'INLET2_ELETRODO' 

U VELOCITYzyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA 0.0000E+00 

V VELOCITY 0.0000E+00 

W VELOCITY 1. 984-4-B-04 

VOLUME" FRACTION" 1.0000E+00 

>>INLET BOUNDARIES 

PHASE NAME 'LIQUIDO' 

PATCH NAME 'INLETl' 

U VELOCITY 0.0000E+00 

V VELOCITY 0.0000E+00 

W VELOCITY 1.0444E-03 

VOLUME FRACTION 1.0000E+00 

»INLET BOUNDARIES 

PHASE NAME 'GAS' 

PATCH NAME 'INLETl' 

U VELOCITY 0.0000E+00 

V VELOCITY 0.0000E+00 

W VELOCITY O.OOOOE+00 

VOLUME FRACTION 0.0000E+00 

>>MASS FLOW BOUNDARIES 

>>INFLOW VARIABLES 

PHASE NAME 'LIQUIDO' 

PATCH NAME 'OUTLET1' 

VOLUME FRACTION 1.0000E+00 

»INFLOW VARIABLES 

PHASE NAME 'GAS' 

PATCH NAME 'OUTLET1' 

VOLUME FRACTION 0.0000E+00 

»INFLOW VARIABLES 

PHASE NAME 'LIQUIDO' 

PATCH NAME 'OUTLET2' 

VOLUME FRACTION 0.0000E+00 

»INFLOW VARIABLES 

PHASE NAME 'GAS' 

PATCH NAME 'OUTLET2' 

VOLUME FRACTION 1.0000E+00 

»STOP 
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Apendice B zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

B.1 Consistencia, Estabilidade e Convergencia 

A maioria dos problemas da engenharia quimica origina sistemas de equagoes 

complexas cujo comportamento matematico e pouco conhecido. Por exemplo, em 

problemas govexnados por uma Ulrica equacao linear, existem ferramentas matematicas 

capazes de provar se uma determinada aproximagao numerica e estavel e convergente. 

No entanto, na presenca de sistemas de equacoes nao-lineares, geralmente resolvidas de 

forma sequential, onde se encontra variaveis acopladas, torna-se dificil provar 

matematicamente que uma aproximagao numerica e estavel e convergente (Maliska, 

1995). 

Desta forma, para que as aproximacoes numericas dos problemas acoplados e 

nao-lineares atinjam a estabilidade e convergencia, se faz necessario um bom 

conhecimento do problema fisico. Ao empregar o esquema numerico a um determinado 

problema, este necessita da definicao e entendimento da consistencia, estabilidade e 

convergencia. Estas condicoes envolvem diferentes aspectos, ou seja: 

• Condicao de Consistencia: define a relacao entre a equacao diferencial e a 

formulacao discreta. Ou seja, os erros de truncamento devem tender a zero 

quando a malha tender a um numero infinito de pontos (Hirsch, 1988; Maliska, 

1995); 

• Condicao de Estabilidade: estabelece uma relacao entre a solugao 

computacional e a solugao exata das equagoes discretizadas. Aqui, diversos 

fatores interferem, tais como erros de arredondamento da maquina, dificuldades 

de tratamentos dos acoplamentos das variaveis, etc. (Hirsch, 1988; Maliska, 

1995); 

*• Condicao de Convergencia." relaciona a solugao calculada 

computacionalmente com a solugao exata da equagao diferencial, ou seja, a 

solugao numerica e convergente quando e estavel e tende para solugao das 

equagoes diferenciais quando a malha e reflnada (Hirsch, 1988; Maliska, 1995). 
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Apendice C zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

C.1 Fator de Sub-Relaxagao 

A<tecnica de~relaxacao linear ou fator de sobre-relaxagao permite a variagao de 

uma solugao para a variavel (j) (Ewer, 2000). Desta forma, quando o fator de sub-

relaxagao e aplicado para a variavel (|), entao, o valor de (jwo P
a r a a

 variavel de cada 

celula e alcangado a partir da seguinte expressao: 

ondezyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA (j> e o valor assumido; f e o valor resultante da iteragao atual e a e o fator de 

relaxacao que varia de-0-a I. Os-tefmos-do fator de relaxagao estao deflnidos numa faixa 

de a como mostra aTabelaC I . zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

Tabcla C I - Faixa de varia^ao do fator de relaxacao. Fonte: Ewer (2000). 

Valor do Fator Tipo de Relaxagao 

a<\.0 Sub-Relaxagao 

a=\.0 ou a =0.0 Nao ocorre relaxagao 

a>l.O Sobre-Relaxagao 

Este metodo pode ser aplicado para qualquer variavel que necessite de 

atualizagoes. 

i 
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C.2 Falso Passo de Tempo 

O metodo de relaxagao do falso passo de tempo modifica as equagoes de volume 

finito pela adigao de um termo suplementar denominado pseudo-transiente, definido 

por: 

onde V eo-volume da.celula-e^representa o falso passo de tempo. Para grandes 

vatores de * dty o- termo- adicionado* e desprezivel, pois resulta num termo adicional 

pequeno (relaxagao frouxa). Para valores pequenos de dtf o termo adicionado e grande 

(relaxagao apertada). 

Este tipo de relaxagao e chamado de falso passo de tempo devido a equagao do 

termo adicional ter a mesma forma que a resultante para a equagao diferencial dos 

calculos no estado transiente. Esta tecnica pode ser normalmente usada tanto para as 

simulagSes em estado estacionario como transiente (Ewer, 2000; AEA Techonolgy, 

2000). 

C.3 Calculo do Residuo 

O criterio de convergencia, utilizado pelo CFX, e o mesmo tanto para os 

calculos em estado estacionario como no transiente, se um passo de tempo fixo e usado. 

Neste caso, o CFX-4 testa o erro a partir da equagao da continuidade -fonte residual de 

massa - para ver se a tolerancia fixada pelo usuario foi alcangada (AEA Techonolgy, 

2000). 

A fonte residual de massa (residuo) nao e adimensional, ou seja, ela e a soma 

dos valores absolutos do fluxo massico que entra ou sai de cada celula (volume) no 

fluxo, e deste modo tern sua dimensao de massa por tempo. 

(2) 
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Apendice D zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

D.1 Influencia da Malha no Fluxo de Gas e Liquido 

Confbrme visto no Item VI - 6, no presente trabalho, adotou-se a razaozyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA F zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBAg / F l 

em virtude do comportamento da dependencia de malha tanto para o fluxo gasoso como 

para o liquido serem semelhantes, diferenciando apenas na grandeza dos fluxos, como 

pode ser visualizado na Figura d 1. Nesta figura pode-se observar que os valores dos 

fluxos massicos caem bruscamente para valores de densidade da malha menores que 

2,0x10"
3, o que pode evidenciar uma possivel dependencia dos resultados com a 

densidade da malha. No entanto, para valores menores que 1,0x10" , esta submissao 

tende a desaparecer. 

Figura d 1 -Fluxo massico total do gas e do h'qufdo em funcao da densidade da malha. 
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D.2 Representagao dos Vetores, da Fase Gasosa, em 

Diferentes Pianos e Posigoes zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

Phase 2. Velocity 

« 1.7248e-003 

m 1 .533to-003 

I 1 .3415e-0G3 zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

1.1498*-003 

9 . zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBAS S 2 0 e - 004 

7 .6656e-0O4 

5 .7492e-004 

3 8328e-004 

1.31646-004 

Ci.OQ<JOe+000 

[m s * - 1 ] zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

Figura d 2 - Piano yz, em x igual a 0.030 m. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

Phase 2. Velocity 

M 1.1171e-003 

|g| 9 9302e-004 

9 S.&389e-0C4 

7 447Se-0Q4 

6 .2064c 001 

4.9651e-0G4 

3 .7238c-904 

2 .4B25e-004 

l .24T3*-QQ4 

0.0000e+000 

[Rl S '-11 

Figura d 3 - Piano zx com y igual a 0.035 m. 
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D.3 Representagao Tridimensional, da Fase Gasosa, no Piano 

ZX zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

Phase 2.Velocity 

1.1172e-003 zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

Figura d 4 - Piano zx com y igual a 0.035 m. 

Phase 2. Velocity 

1 0275e-003 

Figura d 5 - Piano zx com y igual a 0.037 m. 
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DA Influencia do Fator de Sub-Relaxagao na Variavel Pressao 

Para demonstrar a influencia do uso correto do fator de sub-relaxacao, realizou-

se uma simulacao onde foram mantidos os mesmos valores do fator de sub-relaxacao 

para as variaveis de velocidade adotados para o caso estudado na secao Vl-5.1 e para a 

pressao foi mantido o valor padrao do CFX versao 4.4, ou seja, fator de sub-relaxacao 

igual a um (1). A partir da Figura d 6, observa-se que a modificacao neste unico 

parametro leva a uma instabilidade das curvas representando os residuos de cada 

parametro envolvido na resolucao do problema. Todavia, e possivel observar que 

mesmo com esta instabilidade ha uma tendencia de convergencia, mas a um custo 

computacional muito alto comparado quando a pressao e relaxada. 

a m i zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA
UKM1 

MM 
MM* zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA
U M ) 

U M ) 

1.0E441 

UC-ffl 

I.OE-0! 

IDE-05 

IflE-O? 

uc-w 

I.OE-II 

MC-11 

1.0E-1S 

I.OE-17 

t .OE-1* 

1.0E-21 

m m I O E * C S ; » £ « • • 

ITERATIONS zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

Figura d 6 - Convergencia sem aplicacao do fator de sub-relaxacao na pressao. 

Este fato torna-se evidente ao se observar a Figura d 7, onde estao ilustrados os 

residuos de massa ("mass phase 1"), responsaveis pela convergencia geral no CFX, em 

funcao do numero de iteracoes para tres valores de sub-relaxacao para a pressao. Fica 

evidente, neste caso, que ao relaxar a pressao e possivel estabilizar as curvas de 

convergencias, bem como diminuir o tempo de processamento das equagoes envolvidas. 

Isto e, ao utilizar um valor de sub-relaxagao de 0,8 foi possivel atingir a tolerancia 

especificada em torno de 250 iteracoes, enquanto que sem a relaxagao tinha-se chegado 

a mais de 2000 iteragoes, simulagao interrompida, e, ainda, nao havia atingindo a 

convergencia. Todavia, se a pressao for relaxada para valores menores, como 0,4, e 

mantido uma convergencia estavel, mas o tempo de processamento aumenta um pouco, 

ou seja, seria necessario em torno de 500 iteragoes para atingir a convergencia. 

A 

I man uuizyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA r-HAumm ww 

MU90 IX)I FKACTIONI PHASE (2 
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WVEIOCHV TW.5E J 
U UELOCirV PHASE 2 
U UELOCITV PHASE 2 
MUSIG UOl FRACTION2 PHASE h 
•J510 UOl FRACTION I PHASE 1 
UOLUHE FRACTION PHASE I , 
•ASS PMASC 1 
Wl'ElOCTTVPHA5£ T zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA
u u Eiocr r v PHASE 1 
U UELOCITV PHASE 1 

_ i I I 1 I I I I 1_ L I 
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1E-10 , , , , , , , • , • , , 1E-7 

0 100 200 300 400 500 600 zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA
Numero de Iteracoes 

Figura (17- Comparacao entre diferentes valores para o fator de sub-relaxacao da pressao e sua 

influencia na convergencia do problema. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA

D.5 Criterio de Convergencia 

No presente trabalho, foi adotado uma tolerancia de 1.0x10" kg/s para a massa 

residual com um numero maximo de 8000 iteragoes. No intuito de verificar a 

convergencia maxima atingida por este problema, foi realizada uma corrida onde 

assumiu-se uma tolerancia de l,0xl0"
2 0 kg/s. A Figura d 8, mostra as curvas residuais 

em funcao do numero de iteracoes. Ao se observar a curva que domina a convergencia 

do problema no CFX, e possivel ver que esta curva atinge um limite na ordem de 10"
9 

em torno de 1000 iteragoes e se mantem por mais duas mil iteragoes, o que segundo 

Fortuna (2000) seria considerado como a tolerancia para o problema atingir a 

convergencia. zyxwvutsrqponmlkjihgfedcbaZYXWVUTSRQPONMLKJIHGFEDCBA
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