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Resumo

Durante a producao de petrdleo, o cisalhamento e a turbuléncia no escoamento fragmentam
as gotas de agua presentes, promovendo a formacao de emulsoes estaveis de dgua em 6leo
(A/O). Este trabalho investiga os processos de quebra e coalescéncia de gotas em emulsoes
A /O por meio de experimentos laboratoriais e modelagem baseada em balango populacional.
Os estudos foram realizados no circuito de escoamento do NEMOG /UFES, com foco no
impacto das restricoes impostas por valvulas gaveta sobre a distribuicao de tamanho de
gotas (DTG). Os modelos da literatura publicados por Coulaloglou e Tavlarides (CT) e
de Mitre et al. (CEM) foram aplicados para simular os fendmenos observados, ajustando
parametros para otimizar as predi¢coes em relacao aos dados experimentais. Os resultados
mostraram que a valvula localizada no inicio do circuito induziu predominantemente
eventos de quebra, resultando em uma redugao moderada no tamanho médio das gotas.
Em contraste, a valvula posicionada posteriormente, apresentou maior variabilidade na
DTG, associada ao aumento significativo de eventos de coalescéncia, especialmente em
concentragoes volumétricas da fase dispersa acima de 15% v/v. Os modelos implementados
mostraram boa capacidade de prever a DTG para fracoes volumétricas de dgua de 5%,
10% e 15% v/v. O modelo CEM demonstrou melhor desempenho global, mesmo utilizando
pardmetros originais, mas subestimou os efeitos de coalescéncia em altas concentragoes de
dgua dispersa, com erros médios v inferiores a 40% para a primeira valvula e 16% para a
segunda considerando a distribuicdo. As predigoes do didmetro médio de De Brouckere
apresentaram erros médios 1) inferiores a 23% para a primeira valvula e 9% para a segunda.
Ja o modelo CT apresentou limitagoes na descricao completa dos eventos de coalescéncia,
exigindo ajustes adicionais em condicoes de elevada concentracao de fase dispersa. Fatores
como a fracdo volumétrica e a distribuicdo heterogénea da energia turbulenta foram
identificados como criticos para a melhoria das previsoes. A andlise de sensibilidade revela
que os parametros associados & quebra e colisao de gotas (Cy e C,) tém maior influéncia
no erro de predigao, enquanto o pardmetro de eficiéncia de coalescéncia (C,) mostrou
impacto marginal. Os resultados experimentais corroboraram parcialmente as predi¢oes
dos modelos, com erros médios e maximos comparaveis aos obtidos na literatura. O erro
maéximo no didmetro médio volumétrico (D 3)) foi de 25,6%), refor¢ando a necessidade de
avancos nos submodelos de coalescéncia e dissipacao de energia para aprimorar a precisao

das simulacoes.

Palavras-chaves: Emulsio. Quebra de gotas. Agua em 6leo. Escoamento multifésico.



Abstract

During oil production, shear and turbulence in the flow progressively break water droplets,
leading to the formation of stable water-in-oil (W/O) emulsions. This study investigated
the droplet breakup and coalescence dynamics in W/O emulsions through laboratory
experiments and population balance modeling. The research was conducted using the
NEMOG/UFES flow circuit, focusing on the impact of gate valve restrictions on the droplet
size distribution (DSD). The Coulaloglou and Tavlarides (CT) and Mitre et al.(CEM)
published models were applied to simulate the observed phenomena, with parameter
adjustments to optimize predictions against experimental data. Results showed that the
MV-01 valve, located at the circuit’s inlet, predominantly induced droplet breakup, causing
a moderate reduction in the mean droplet size. In contrast, the downstream MV-02 valve
exhibited greater variability in DSD due to a significant increase in coalescence events, par-
ticularly at dispersed phase concentrations exceeding 15% v/v. The implemented models
effectively predicted the DSD for water volume fractions of 5%, 10%, and 15% v/v. The
CEM model demonstrated superior overall performance, even with its original parameters,
although it underestimated coalescence effects at high dispersed-phase concentrations.
With mean errors v of approximately 40% for MV-01 and 16% for MV-02 when considering
the distribution. Predictions of the mean droplet diameter, De brouckere, yielded mean
errors ¢ below 23% for MV-01 and 9% for MV-02. The CT model showed limitations in
fully describing coalescence phenomena, requiring additional adjustments under severe
conditions. Factors such as water volume fractions and the heterogeneous distribution of
turbulent energy were identified as critical for improving predictions. Sensitivity analysis
revealed that breakup and collision parameters (Cj, and C.) had the most significant
influence on prediction errors, whereas the coalescence efficiency parameter (C,) had a neg-
ligible impact. Experimental results partially corroborated model predictions, with average
and maximum errors comparable to those reported in the literature. The maximum error
in the predicted volume-weighted mean droplet diameter (Djy3) was 25.6%, highlighting
the need for advancements in submodels for coalescence and energy dissipation to enhance

simulation accuracy.

Keywords: Emulsion. Droplet Breakup. Water/oil. Multiphase flow.
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1 Introducao

A quebra e a coalescéncia de goticulas/particulas desempenham um papel fundamen-
tal em escoamentos multifisicos, que ocorre em muitos setores industriais (RAMKRISHNA;
SINGH, 2014). Na industria petrolifera, escoamentos dispersos de dgua e 6leo sdo encontra-
dos na linha de producao devido & extragao conjunta do reservatorio, formando emulsoes
estabilizadas por agentes tensoativos naturais, como resinas e asfaltenos (PETRONTI et
al., 2024). Esses agentes sao adsorvidos na superficie das gotas, reduzindo a tensao in-
terfacial e formando um filme interfacial rigido que dificulta a ruptura e a drenagem,

consequentemente dificultando a separagao das fases imisciveis.

Emulsoes estaveis formadas no processo de producao sao indesejadas para a industria
de petroleo e gés, pois oneram o processo de separagao de fases (6leo/géas/agua), bem como
o refino do hidrocarboneto. Stewart e Arnold (2011) demonstraram as técnicas e produtos
quimicos aplicados para desestabilizar e separar emulsdes, aumentando o consumo de
insumos e o custo de manutencao das refinarias, devido a agressividade desses produtos

quimicos.

Ademais, emulsoes liquido-liquido também sao formuladas e utilizadas em diversos
outros setores industriais, incluindo cuidados pessoais (cosméticos) (??7), domiciliares
(tintas, purificadores de ambiente) (??) e alimenticios (produtos lacteos, sorvetes) (77).
Um dos atributos criticos mais importante em emulsoes é a distribui¢do de tamanho das
goticulas (DTG), que impacta nas caracteristicas de reologia, aparéncia e estabilidade. Essa
ultima, esta relacionada a fatores fisico-quimicos, sendo um dos principais o tamanho da
gota da fase dispersa (FRANZOL; REZENDE, 2015). A DTG de uma emulsao é resultado
das condigdes de escoamento e repercute significativamente na predicao da fragao de dleo,
do gradiente de pressao, do nivel de éleo na agua produzida (Teor de Oleo e Graxa - TOG)

e da vida 1til dos equipamentos, devido & incidéncia de corrosao (emulsao agua em 6leo)

(GAO; GU; GUO, 2003).

A producao de petroleo no Brasil é predominantemente offshore, realizada em
plataformas instaladas em aguas maritimas. Os reservatorios de extracao estao localizados
a muitos quiléometros de distancia do continente, em aguas profundas e ultraprofundas.
E necessario que o hidrocarboneto extraido do reservatério alcance a plataforma para,
posteriormente, ser transportado para o continente através de navios petroleiros, como as
Unidades Flutuantes de Producao, Armazenamento e Transferéncia (FPSO) (GOMES,
2012).

Do reservatorio até o leito marinho sao cerca de 2 quilémetros (km) de distancia,

em que o fluido escoa por tubulagoes e equipamentos tais como Permanente Downhole
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Gauge (PDG, equipamento para medigao e controle de pressao e temperatura do pogo). No
leito marinho, um destaque é dado ao equipamento “Arvore de Natal Molhada” ou ANM,
é¢ um manifold submarino composto por um conjunto de valvulas, linhas de escoamento
e sistema de controle, que conecta as tubulagoes da saida do poco ao inicio da linha de

escoamento (flowline).

Parte da dgua produzida na recuperagao forma emulsoes (ABDEL-AAL; AGGOUR;
FAHIM, 2015). O cisalhamento e a turbuléncia no escoamento ao longo da linha de produgao
de petréleo fragmentam as gotas da fase dispersa em tamanhos progressivamente menores,
até que o tamanho méaximo de estabilidade seja atingido, ponto em que as gotas se tornam
estaveis e nao se rompem mais. Logo, hé variacdo da DTG de emulsoes ao longo da linha
de produgao desde a saida do fluido do reservatoério até a chegada no navio-plataforma.
Entretanto, por limitagoes operacionais para retirada de amostras ao longo da linha de
produgao de petréleo e gas, desde o reservatério até a montante da Valvula Choke, a DTG
de emulsbes nao é conhecida na linha de producao. Consequentemente, apesar da literatura
indicar a quebra de gotas de emulsoes ao longo da linha de producao, nao se sabe qual
impacto individual e combinado das tubulagoes e equipamentos diversos (bombas, valvulas)
da linha de produgao na DTG. A identificacdo de zonas no percurso onde pequenas gotas

sdo formadas é vital para otimizar o processo de separagio das fases (DAVIES; NILSEN;
GRAMME, 1996).

Em relagao a fluidodindmica do processo, as caracteristicas fisicas do fluido no
inicio da linha de extragao de petroleo ainda sao desconhecidas. Nesse contexto, o circuito
de escoamento de emulsao localizado no laboratério NEMOG /UFES realiza estudos em
escala laboratorial da evolucao da DTG sujeita a trechos horizontais, verticais, inclinados
e acidentes de linha (bombas, joelhos e valvulas) (KEMPIN et al., 2022). O fluido é uma
emulsao meta-estavel que simula o comportamento de uma emulsao agua-em-6leo do

Pré-sal brasileiro como descrito por Corona et al. (2023).

A modelagem por balanco populacional é uma ferramenta fundamental para a
compreensao de processos multifisicos, pois permite correlacionar propriedades mesos-
cOpicas do meio com o comportamento dindmico de particulas, gotas ou bolhas. Essa
abordagem possibilita descrever a evolugao temporal e espacial de caracteristicas da popu-
lacao de interesse, como o didmetro médio, por meio da consideragao de fenémenos como
nucleagdo, quebra e coalescéncia. A predigao da distribuigdo de tamanho de gotas (DTG),
por exemplo, é essencial em diversos processos fisicos, quimicos e bioldgicos, uma vez
que influencia diretamente a eficiéncia e o controle de operagoes industriais. No contexto
da producao de petréleo, a modelagem de balanco populacional torna-se especialmente
relevante, permitindo prever a dindmica de goticulas sob diferentes condigdes operacionais e
contribuir significativamente para o entendimento e a otimizag¢ao do escoamento multifasico
em sistemas complexos (RAMKRISHNA, 2000).
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Por fim, entender e modelar o processo de quebra causado por uma obstrucao
de tubulagdo em uma emulsao liquido-liquido é relevante para prever a distribuicao do
tamanho das particulas e melhorar, por exemplo, o processo de separagao entre dleo e

agua.

1.1 Objetivos

O objetivo deste trabalho é investigar o escoamento bifasico de dgua dispersa em
6leo e os aspectos quantitativos da quebra e coalescéncia de goticulas em uma obstrucao

ocasionada por valvula do tipo gaveta.

Os objetivos especificos que devem ser alcancados por meio deste trabalho sao:

o Analisar a quebra de gota de emulsoes de dgua em 6leo com fracao volumétrica entre

1% a 20% v/v no circuito de emulsdes do NEMOG/UFES.

o Aplicar a modelagem de balanco populacional lagrangeano 1-dimensional homogéneo

sem nucleacao pelo método de classes com pivo fixo.

o Avaliar os modelos de quebra e coalescéncia disponiveis na literatura para os resulta-

dos experimentais obtidos.

o Comparar a variacao de DTG em duas valvulas idénticas em posigoes distintas na
linha de escoamento mas sujeitas as mesmas configuragoes de obstrugao durante o

teste.

o Realizar uma andlise de sensibilidade das constantes do conjunto de modelos que

resultarem o melhor desempenho em descrever os resultados experimentais.



25

?2 Referencial tedrico

Nesta secao, serao discutidos os principais trabalhos sobre quebra e coalescén-
cia de gotas, tanto utilizando a abordagem de balango populacional (BP) quanto no
desenvolvimento de modelos mecanicistas envolvidos. Esses trabalhos abrangem diferen-
tes finalidades, como a produgao/formulagdo de emulsoes, a separagdo das fases por

coalescéncia, a avaliagao de desempenho de dispositivos petroquimicos, entre outros.

Atualmente, ha grandes esforcos nas simulagoes bifasicas com balango populacional,
essencial na modelagem multifisica Euler-Euler (E-E), onde todas as fases sao tratadas
como continuas interpenetrantes, sem separacao clara. Essa abordagem usa termos fontes
para modelar quebra e coalescéncia, necessitando de modelos de frequéncia de quebra
e coalescéncia, distribuicdo do tamanho das gotas filhas, que sao gotas formadas apos

a quebra de uma gota, e a modelagem da quantidade de gotas formadas apds a quebra
(LTAO; LUCAS, 2009; LIAO; LUCAS, 2010).

O estudo de Coulaloglou e Tavlarides (1977) é um dos trabalhos mais importantes
e pioneiros na modelagem de quebra e coalescéncia de gotas em sistemas multifasicos,
utilizando um tanque de mistura. Os modelos empiricos que foram propostos foram e
continuando sendo amplamente aplicados na abordagem de BP. Nesse artigo, os autores
propuseram um modelo mecanicista para descrever os processos de quebra e coalescéncia em
escoamentos turbulentos, aplicavel a sistemas de dispersao liquido-liquido e cuja abordagem
permanece influente em vérias dreas (COULALOGLOU; TAVLARIDES, 1977).

Aplicagao em estudos sobre emulsificagdo em escoamentos (ESKIN et al., 2021),
coalescéncia em escoamentos horizontais (AMOOEY; AMIRI, 2019), impacto da adsor-
gao de surfactantes (MAINDARKAR; HOOGLAND; HENSON, 2015; GUAN; YANG;
NIGAM, 2020), particulas sélidas em emulsao Pickering (SIVA; HO, 2022; FRUNGIERI,;
BRIESEN, 2023) e formula¢ao de emulsoes em tanques agitados (LIU et al., 2017; HOHL;
R6HL; KRAUME, 2023). Além disso, essas pesquisas tém aplicagdes préticas na industria
petroquimica, como em separadores gravitacionais (OSHINOWO; VILAGINES, 2020),
precipitadores eletrostaticos (ARYAFARD et al., 2016; KAKHKI; FARSI; RAHIMPOUR,
2016), hidrociclones tangenciais (LI; HUANG, 2017) e axiais (XING et al., 2022), valvu-
las de mistura em processos de dessalgacao (MITRE et al., 2014) e filtros coalescentes

(MAZUMDAR; JAMMORIA; ROY, 2017).

Para complementar esses estudos experimentais, a revisao de Liao e Lucas (2009)
¢é fundamental ao fornecer uma anélise detalhada dos principais modelos de quebra de
gotas, examinando suas bases fisicas, limitagoes e aplicabilidade em diferentes regimes

de escoamento. Posteriormente, Liao e Lucas (2010) ampliaram a revisao para incluir os
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modelos de coalescéncia, discutindo como fatores como a tensao superficial, o campo de

escoamento e as interacoes entre gotas influenciam a coalescéncia.

2.1 Mecanismo de quebra de gotas

Na interface entre dois fluidos, uma diferenca de pressao surge por efeito da
resultante da interacao na superficie, essa variacdo é modelada pela equacao de Young-

Laplace, considerando uma superficie de espessura zero, como:

1 1
AP = Rn erno Pex erno — < ) 2.1
t t o R + R (2.1)
gotas esféricas onde Ry = R», a equagao se torna:
2 4
AP=0— =0— 2.2
on =0 (2.2)

onde AP é a diferenca de pressao, do exterior menos o interior, R é o raio de

curvatura média, o a tensao interfacial e d é o diametro da gota.

Estudos conceituais sobre a quebra de goticulas advém das primeiras observagoes
feitas com os trabalhos de Kolmogorov (1949) e Hinze (1955), que estabeleceram uma
teoria de quebra pela introdugao da razao adimensional entre tensoes atuantes na gota (1)

e a tensdo interfacial (o/d), de modo que, dois grupos adimensionais surgem:
We =7/(c/d) (2.3)

Nyi =pa/+\/ pacd (2.4)

onde 7 pode ser uma tensao viscosa ou uma pressao dindmica da fase continua. N,; é o
grupo adimensional viscoso e se relaciona com o efeito da viscosidade do fluido da gota na
deformacao. Se a tensdo atuante for a pressao dinamica com tensoes viscosas despreziveis,

a razao adimensional de Weber ¢ dada por:
We = pU%d/o (2.5)
onde U ¢ a velocidade relativa da gota ao fluido circundante.

Para prever a DTG em escoamento disperso, diversos modelos relacionando a taxa
de quebra e a taxa de coalescéncia foram desenvolvidos para aplicacao da modelagem de
balanco populacional. A maioria dos modelos expressa a taxa de quebra como uma fungao
de probabilidade de quebra e no tempo caracteristico dado pelo espectro de turbuléncia. A
turbuléncia pela teoria de Kolmogorov, representada por vortices de tamanhos A, transfere
energia dos maiores para os menores vortices. O didmetro do menor vortice é chamado de

escala de comprimento de Kolmogorov, A\, sendo equivalente a:

e (2)” o6
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onde € é a taxa de dissipagao de energia local. A teoria de Kolmogorov-Hinze (HINZE,
1955) sugere que a ruptura da gota é influenciada apenas por vortices com comprimento
igual ou menor ao da gota. A teoria sugere dois regimes de turbuléncia, inercial e viscoso.
Gotas com didmetro maiores que a escala de comprimento do vértice estao no regime
inercial, onde as tensoes interfaciais, oriundas da pressao capilar, sdo balanceadas pelas
tensoes inerciais (pressao dindmica dada por flutuagdes turbulentas) e as tensoes viscosas
podem ser ignoradas. No regime viscoso turbulento o didmetro da gota ¢ menor que a
escala do comprimento do vortice e o didmetro maximo das gotas, d,,.., € determinado
pelo balanco entre as forcas viscosas contra a pressao capilar da gota. Para distinguir o
regime, o tamanho dos menores vortices deve ser determinado, de acordo com a Equacao
2.6. A mudanca no regime depende nao apenas do tamanho dos menores vértices, mas
também da viscosidade da fase continua e do tamanho méximo estével de gota (d,q.) na
dispersdo (VANKOVA et al., 2007). Na condicao inercial, o niimero de Weber critico pode
ser definido como sendo:

Weeriw = pcﬁdmax/a (27)

onde u’2 é o valor médio do quadrado da diferenca de velocidade em todo o fluido em uma
distancia d,,q,. Na hipotese de turbuléncia isotrépica, Hinze (1955) sugere que a energia
cinética é composta de flutuagoes que estao na escala de comprimento de onda dada pela

lei de distribuicao de energia de Kolmogorov (1949), assim:
u? = C4(ed)?? (2.8)

onde C; é uma constante, € é a taxa de dissipagao de energia cinética turbulenta e d o
didmetro da gota. Dessa forma, quando o grupo viscoso é desprezivel (N,; << 1), Weg.i
pode ser ajustado para um valor constante e assim, o diametro maximo estavel de gota

pode ser obtido substituindo a expressao 2.8 em 2.7:
Aoz = Clo/pe)?/Pe™2/5 (2.9)

Hinze aplicou esse modelo mecanicista para a predicao do maximo diametro estavel nos
dados experimentais e obteve uma constante C' = 0,725 com desvio padrao de 0,315, para
sistema, disperso com concentracao de 0,9% a 4,8%. Segundo o modelo, a probabilidade de
ruptura aumenta conforme aumenta a razao entre a tensao turbulenta que age sobre a
gota, e a energia superficial que busca manté-la esférica, ou seja, atingindo um niimero
de Weber acima de um valor critico, a quebra ocorrera. Entretanto, Hinze argumenta
que, uma vez que a deformacao da gota pode ser descrita por dois grupos adimensionais,
um valor critico de Weber devera ser fun¢ao do grupo viscoso e dependente do tipo de

deformagao e escoamento em torno da gota.

Depois do trabalho do Hinze, outros autores propuseram correlagoes similares do

modelo mecanicista de didmetro méaximo/médio e outros tentaram estender a aplicagao do
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modelo de Hinze, como para diferentes razdes de viscosidades (DAVIES, 1985; VANKOVA
et al., 2007) e obstrugoes, principalmente os que produzem uma taxa de dissipagao de
energia ndo homogénea no espago (PERCY; SLEICHER, 1983; PAOLINELLI; RASHEDI;
YAO, 2018; ZANDE; BROEK, 1998). O modelo de Hinze é vélido para a subfaixa inercial, e
considera que apenas tensoes inerciais atuam como mecanismo de quebra (Ay < dpae < 0,1

do didmetro do tubo).

2.2 Quebra de gotas em restricoes em escoamento turbulento

Restricdes em escoamento interno, sejam valvulas ou mesmo obstrugoes puramente
cilindricas produzem diversas zonas de recirculacao e formacao de uma vena contracta,
caracterizando um escoamento complexo de ser modelado. Estudando uma dispersao de
agua em querosene apds um orificio circular em um tubo, Scott, Hayes e Holland (1958)
sugeriram uma correlagdo empirica entre a area interfacial da populagao de gotas, A, a
queda de pressao através do orificio, AP e a fracao da fase dispersa ¢, considerando até
20% v/v.

A = 282¢"4T(CZ AP (2.10)

onde Cj seria o coeficiente de descarga do orificio. De maneira semelhante, Percy e Sleicher
(1983) realizaram experimentos com gotas individuais e derivaram a probabilidade de
quebra como uma funcao do didmetro da gota, variando as velocidades e as proporgoes de
restricao do tubo. Eles definiram um didmetro de gota correspondente a uma fracdo f de
gotas quebradas, dy, onde dy é o didmetro para 0% de gotas quebradas e dygy para 100%.
D,o
APz
com Cy = 0,32+2,8f. Seus resultados mostraram que dy era uma fungao linear da escala de
comprimento caracteristico L, = /D,0/AP,,4., onde D, é o didmetro do orificio e AP,

é a maxima diferenca de pressao através do orificio. Resultados semelhantes foram obtidos

dy = Cy (2.11)

por Zande e Broek (1998) para uma faixa muito menor de comprimento caracteristico L,,
ou seja, maior taxa de dissipacao e identificaram um valor maior de C; para a estimativa
de dygg. Essa diferenca pode ser devido a faixa de pardmetros de escoamento entre ambos
os estudos, como a maior viscosidade da fase dispersa no trabalho de Van der Zande e
Van den Broek (1998).

Avaliando os efeitos da geometria da valvula Choke no processo de quebra, utilizada
no controle de produgao de 6leo e gas, Muntinga (1998) mostra que a quebra nao é um
evento estaciondario, e as gotas precisam de um tempo de residéncia na regiao de dissipagao
maior que o tempo necessario para a ruptura completa. Assim, a ndo homogeneidade
na distribuicao da dissipacao de energia, dado pela analise das diferentes geometrias, se
mostrou um fator crucial, onde gotas podem nao se chocar com vortices com energia

suficiente para gerar uma ruptura.
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Considerando orificios circulares como similares a valvulas chokes, Zande et al.

(1999) demonstraram uma correlagao entre o didmetro maximo estavel de gota com a

dissipagao média de energia por unidade de massa a jusante da restricao. seguindo a
correlacao:

dmaw X E2° (2.12)

onde £ é a dissipacao média no volume.

Galinat et al. (2005) investigaram diferentes niveis de turbuléncia utilizando placas
de orificio concéntricas e foi observado que a quebra de gotas era ocasionada pela alta
turbuléncia na regiao anular apos a placa e o didmetro médio proporcional ao inverso da
raiz quadrada da queda de pressao, mesma relagao funcional do modelo da equacao 2.11.
Os testes avaliaram nimero de Weber, didmetro de gota, taxa de dissipacao de energia
cinética turbulenta ¢ e tensao interfacial. As gotas de heptano de 1,5 a 3 mm imersas em
agua, com razao de viscosidade de 0,5, foram sujeitas a doze condig¢oes de escoamento,
variando o diametro do orificio e a velocidade da fase continua. O resultados obtidos
mostram que conforme aumenta o niumero de Weber, a probabilidade de ruptura e o niimero
de gotas filhas aumentam, enquanto o tamanho das gotas filhas diminui. Distribuigoes
multimodais de gotas filhas ocorreram em ntimeros de Weber baixos e moderados por

causa de fragmentagoes assimétricas.

Em estudo mais recente, Galinat et al. (2007) observaram que a intensidade da
quebra dependeu principalmente de €, avaliada através da queda de pressao, mas também
influenciada pela concentracao da fase dispersa e da probabilidade das gotas de passarem

pela regiao de intensa turbuléncia.

Em véalvulas, significativa reducao do tamanho de gotas ocorre na Choke, a literatura
dispoe de trabalhos envolvendo também valvulas de completacao de reservatorio, entre
outras. As geometrias internas sao comumente complexas e propiciam um escoamento
que induzem a agao de mecanismos de quebra por meio do cisalhamento e turbuléncia a
jusante da restricao (MUNTINGA, 1998).

Aplicando modelos mecanicistas para prever o didmetro maximo estavel de gota de
6leo em dgua, Azevedo (2016) sugere que a taxa média de dissipacao de energia nao é uma
boa aproximagao para todos os casos estudados, dada as restricoes de orificios circulares
avaliadas, necessitando considerar taxas de dissipacao de energia locais para melhorar as

previsoes.

Continuando nessa mesma linha de avaliagao de modelos mecanicistas, Paolinelli,
Rashedi e Yao (2018) avaliaram restri¢ao tipo valvula globo em um sistema dgua em 6leo
sem surfactantes. Consideraram modelos de quebra no regime turbulento, por cisalhamento
simples e extensional. As correlagoes turbulentas subestimam ou superestimam a quebra

a depender de algumas condic¢oes, entretanto, os modelos de cisalhamento simples e
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extensional nao fornecem predicao satisfatoria para os casos avaliados.

Também utilizando dgua em Oleo, porém com surfactantes, Silva, Medronho e
Barca (2019) fizeram uso de um aparato para criar quedas de pressao localizadas. Trés
modelos de quebra de gotas foram comparados com os resultados experimentais. O modelo
de Hinze, Eq. 2.9, nao previu adequadamente os resultados experimentais, mas se ajusta
razoavelmente bem quando a constante proporcional original é alterada de -0.4 para -0.42.
Com o aumento da concentracao da fase dispersa ocorre o aumento do didmetro maximo

das gotas, devido & supressao da turbuléncia e/ou ao fenémeno de coalescéncia.

O trabalho de Mitre et al. (2014) investiga a quebra e coalescéncia de gotas em
emulsoes agua em 6leo ao escoarem por elementos semelhantes a valvulas, utilizando
modelos de balango populacional para simular a distribuicao de tamanho de gotas. Os
autores desenvolveram e validaram modelos que consideram os efeitos da turbuléncia e
das propriedades fisicas das fases envolvidas. Os resultados mostraram que a dissipacao de
energia turbulenta influencia significativamente o tamanho das gotas, e que a coalescéncia

¢é afetada pela concentracao da fase dispersa e pelas caracteristicas do escoamento.
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3 Abordagem de Balanco Populacional

Este capitulo da continuidade ao referencial teérico, com foco na descricao da
abordagem de balanco populacional. Sistemas multifdasicos dispersos sao formados por
entidades separadas, como particulas/cristais, gotas e bolhas, podendo assumir dispersao
homogénea em uma fase continua. Esses sistemas sdo comumente encontrados em varias
industrias, incluindo quimica, bioquimica, farmacéutica e aeroespacial. Aqui, o termo

particula sera utilizado como género de outras entidades, como bolhas e gotas.

As propriedades caracteristicas da fase dispersa mudam no espago e no tempo devido
a varios processos, como colisdes, agregacao/coalescéncia, quebra, nucleagao, dissolucao/e-
vaporagao e transferéncia de massa e calor (SHIEA et al., 2020). Em consequéncia disso,
essas propriedades apresentam polidispersao, situacao que deve ser levada em consideragao
na simulagao desses sistemas (CROWE et al., 2011).

Os modelos baseados em correlagoes de Weber ou outros adimensionais das condi-
¢oes de operacao para relacionar a um diametro médio sao simples de aplicar, entretanto,
geralmente apenas fornecem informagoes de didmetros médios (didmetro de Sauter, por
exemplo, como em Schmitt et al. (2021) e Hinze (1955)). Apesar da solugao da equagao de
balango populacional ter um esfor¢co computacional maior, ela fornece vantagens decisivas,
como as distribui¢oes numéricas dessas entidades completas e transientes, a area interfacial,
entre outras. Uma vantagem adicional é a facilidade na implementacao e modificacao de

submodelos para descrever os processos de quebra e coalescéncia. (ROEHL et al., 2023).

Abordagens computacionais comuns empregadas na analise desse campo, podem
ser divididas em trés grupos principais: modelos de rastreamentos de interface totalmente
resolvidos (como o popular volume de fluido, VOF), modelo Lagrangeano de massa
pontual (Modelagem de fase discreta, do inglés Discrete Phase Model - DPM), e modelos
Euleriano-Euleriano (SHIEA et al., 2020). As equagoes de balango populacional permitem
ao modelo Euleriano-Euleriano contar com o efeito da polidispersidade e os efeitos de
interacao particula-particula. Estes termos nas respectivas equacoes de conservacgao de
massa, quantidade de movimento e energia, determinam a taxa de mudanca de fase e o
grau de troca de quantidade de movimento e térmica entre as fases, portanto, devem ser
modelados com precisdo para escoamentos multifasicos (YEOH; CHEUNG; TU, 2014).

A aplicacao balango populacional para prever a distribuicdo do tamanho das
gotas de sistemas liquido/liquido agitados foi demonstrada com eficdcia no trabalho de
Coulaloglou e Tavlarides (1977), validando seus préprios submodelos propostos com dados
experimentais por variagao da velocidade do agitador e para pequenas fragoes de fase
dispersa (0,025 < ¢ < 0,15).
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3.1 Equacao de balanco populacional

A populacao de uma fase dispersa é uma distribuicao continua, no tempo e na
posigao fisica no espago, caracterizada pela distribui¢do de densidade numérica (n). A
distribuicdo de densidade numérica depende das coordenadas internas e externas. As
primeiras se referem as propriedades da fase dispersa e as segundas a posi¢ado no espago
fisico (RAMKRISHNA, 2000). As particulas sdo consideradas aleatoriamente distribuidas
no espaco de estados da particula, que incluem as coordenadas internas e externas A
formulacao é fundamentada na existéncia de n em cada ponto do espaco de coordenadas.
O nimero de particulas em qualquer regiao do espaco de estados é obtido integrando a

densidade numérica sobre a regiao desejada.

A mudanca nas coordenadas externas se refere ao movimento através do espaco fisico

e a mudanca nas coordenadas internas se refere ao movimento no espago de propriedades.

A equacao de balango populacional define a evolucao de n para as propriedades
de interesse, que podem ser velocidade, tamanho, composicao, temperatura, grau de
polimerizacao, etc. A escolha das propriedades depende do sistema em questdao e do nivel
de detalhe que se almeja alcancar. A funcao n é tomada como sendo continua, define a

distribuicao de particulas por unidade de volume do espaco de estado no tempo t.

Seja x o vetor de coordenadas internas da fase dispersa (x1, zs, ..., z,,) pertencente
a um espaco )., r o vetor de coordenadas externas (z,y, z) pertencente ao espaco €2,
e y o vetor variaveis da fase continua, denota-se um estado z = [x,r|, onde, dado um
ponto arbitrario no espago de fase z, n(x,r,t) define a distribuicdo de densidade numérica
média de elementos no volume infinitesimal dxdr em torno desse ponto no tempo ¢ (t > 0)
(RAMKRISHNA, 2000). Quando os elementos variam de uma maneira deterministica, a
uma velocidade R no espaco fisico e a uma velocidade X no espaco de propriedades internas,
considerando a coordenada interna como continua, a equagao de balango populacional é

dada por:

M) | G, (Rt yinfa, 1) + Vs (Kot ) = Sulatly) (31

A notagao acima segue a definigdo dada em Ramkrishna e Singh (2014), detalhes
do desenvolvimento da modelagem pode ser encontrado em Ramkrishna (2000) e Yeoh,
Cheung e Tu (2014).

Os termos a esquerda contam para a mudanca local na densidade numérica com o
tempo, adveccao nas coordenadas externas e internas, respectivamente. O termo a direita
conta para os processos de nascimento e morte das particulas, ou seja, um termo fonte
que se atribui a quebra e coalescéncia. A notacao n é simplificada aqui para descrever
apenas a populacao de gotas de um tipo de fase dispersa. Para diferentes populagoes

interagindo, n se torna n, para distinguir as particulas de diferentes populacoes. De acordo
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com Ramkrishna e Singh (2014), |y se refere a um argumento condicional na densidade

numérica denotando a dependéncia do ambiente mas sem ser uma distribuicao em y.

Integrando a distribuicao de densidade numérica sobre o espago de estado da

particula (interno e externo), obtemos a quantidade total de particulas no sistema:

[ ntatly)aviav, (3.2)

onde dV, e dV, sdo volumes infinitesimais no espaco de coordenadas internas e externas,

respectivamente.

Dependendo do sistema de fases a ser modelado, a escolha de variaveis internas
pode ser monovariada (unidimensional), como volume (x = v), didmetro ou massa das
particulas, ou multivariada, como diametro, cadeia de agregado ou grau de cobertura

(surfactante na superficie de uma gota).

Neste trabalho, a varidvel interna utilizada serd monovariada (um grupo) e serd
considerado o volume da gota. Além disso, considerando o caso especial, onde nao ha
alteracdo de massa da particula (auséncia de crescimento de particulas, X (z,t,y) = 0),
a equacao de transporte para a densidade numérica de particulas, Eq. 3.1, se reduz a
(YEOH; CHEUNG; TU, 2014):

PLD) LG, Br n(o.r.0) = 5, (0r. (33

sendo que y foi omitido para simplificacao.

Alteracoes na distribuicao de tamanhos de gotas podem ser calculadas utilizando
o balan¢o de nascimento e morte de goticulas de um determinado tamanho, formadas
ou destruidas a partir dos fenémenos de quebra e coalescéncia (COULALOGLOU; TA-
VLARIDES, 1977; LIAO; LUCAS, 2009; LIAO; LUCAS, 2010; HOHL; R6HL; KRAUME,
2023). O termo fonte da Equacdo 3.3 é definido como sendo uma contribuigao de cada

uma dessas parcelas:
Sn(’l), r, t) = BC — l)C -+ Bb — Db (34)

na qual B, e By sdo fungoes que simbolizam a taxa de surgimento de particulas (B do
inglés Birthing) devido a coalescéncia (subscrito ¢) e quebra (subscrito b), respectivamente,
e os termos D, e Dy, a taxa de desaparecimento de particulas (D do inglés Death)
devido a agregacao e quebra, respectivamente. No caso da fracdo de fase dispersa ¢
uniformemente distribuida no dominio e distribuicdo de densidade numérica é independente

das coordenadas externas, ou seja:

n(v,t) = ! / n(v,r,t)dV, (3.5)

onde V,.(€2,) é o volume do dominio 2,. Assim, a equagao de balan¢o populacional pode
ser simplificada para sua forma zero-dimensional:
on(v,t)
ot

= Su(v,t) = B, — Do+ By — Dy (3.6)



Capitulo 3. Abordagem de Balang¢o Populacional 34

Seguindo o desenvolvimento proposto por Ramkrishna (2000), as funges de quebra
podem ser modeladas a partir de parametros deterministicos como frequéncia de quebra
b(v), um nimero médio de particulas na quebra de uma particula de volume v’ denotado
por ¢(v'), e uma distribui¢do de tamanho para os fragmentos de quebra de uma particula
de volume v’, dada por P(v|v'), todos assumidos como independentes do tempo. O ntmero
de particulas de volume v desaparecendo por quebra por unidade de tempo é representado

Ccomao:

Dy = b(v)n(v,t) (3.7)

O termo fonte para as particulas que surgem devidos aos processos de quebra é

representado como:

By, = / ()b ) P(v|v )n(v', t)dv' (3.8)
na qual contabiliza a producao de particulas de volume v pela quebra de particulas de
volume v', dado que v" > v. A fungao de probabilidade P(v|v") herda certas propriedades

das leis de conservagao que devem limitar o processo de quebra:

/

/0 " Pwl)do = 1 (3.9)
P(v') =0, se v > (3.10)
v > (V) /Ov vP(v|v")dv (3.11)

A primeira condicao estabelecida é a de normalizacdo. A Equagao 3.10 assegura a
conservagao de massa, o volume de uma gota filha nao pode ser maior que a da gota mae.
A equagao 3.11 expressa a conservacao de volume na qual a soma dos volumes de todos
os fragmentos resultantes da quebra ndo pode ultrapassar o volume da particula mae.
Se a quebra for bindria, ¢(v') = 2, a fungao P(v|v’) deve atender a condi¢ao de simetria
P(v' —v|v") = P(v[v'), ou seja, uma particula de volume v, formado a partir da mae v/,
automaticamente implica que a outra possui volume v' — v, portanto, as probabilidades
desses dois eventos devem ser iguais (RAMKRISHNA, 2000).

A agregacao deve ocorrer pelo menos entre duas particulas, na derivacao dos termos
fontes desse trabalho, apenas a coalescéncia binaria é adotada como sendo relevante.
Essa hipotese se restringe a sistemas suficientes diluidos e a auséncia de coagulacao ou
outras formas de agregagio entre gotas. Ramkrishna (2000) define a probabilidade de uma
particula de volume v e outra de volume v" coalescerem em um intervalo de tempo dt

como sendo a(v,r,v’,r’ t)dt. Aplicando a uniformidade espacial da populagao:

a(v,y') = V(lQ )/ dVr/Q a(v,r,v' ' t)dV; (3.12)

a(v,v") tem as dimensoes do volume espacial por unidade de tempo. Temos particulas

de volume v — v’ agregando-se com particulas de volume v’ para produzir particulas de
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volume v. O volume v’ varia entre 0 e v, também o faz v — v/, de modo que cada par no
conjunto {[v —v’, v']; 0 < v < v} é considerado duas vezes na integragao. Assim, o termo

fonte para o surgimento de novas particulas é definido como:

B.— / (v — o', )n(v', )d' (3.13)

na qual Be representa a taxa de formacao de particulas de volume v por agregacao de
particulas menores. O termo 1/2 é uma corregao para desconsiderar os pares. As gotas de
volume v — v’ e v’ coalescem e formam uma particula de volume v, aqui v < v. O termo

sumidouro para a modelagem do desaparecimento devido a coalescéncia é dado por:
D, / (v, )n(v', t)dv’ (3.14)

Contando os processos de quebra e coalescéncia descritos acima, a equacao de

balango populacional 3.6 toma a forma:

%gz’t) / V(v — o', O)n(v’, £)dv'
/ n(v, t)n(v', t)dv’

+/ VP(o|o)n(o, t)d!
b(v)n(v,t) (3.15)

Esse processo, contado a partir de somas algébricas possuem a necessidade de serem
independentes um do outro, ou seja, os mecanismos que regem os processos de quebra e
coalescéncia nao devem apresentar interferéncias mutuas. Uma descricao mais detalhada
da formulacao e desenvolvimento dessas equagoes pode ser encontrada em Ramkrishna
(2000).

3.2 Solucdo das equacdes de balanco populacional

A equagdo integro-diferencial de balango populacional pode ser resolvida aplicando
o método de classes (MOC), método de momentos (MOM), quadratura numérica entre
outros, de modo que permita resolver para um nimero finito e fixo de equagoes algébricas.
A eficicia dessas abordagens reside na possibilidade de alcancar solugoes rapidas para
caracteristicas especificas da populacao, como didmetro médio, concentracao volumétrica
e interfacial entre outros, sendo estas potencialmente pertinentes a uma determinada

aplicacao.

Nas aplicagoes, certas propriedades da populacao de particulas podem ser mais
significativas do que outras, quer porque controlam a qualidade do produto, quer porque

sao mais faceis de medir para efeitos de controle.
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Uma abordagem pratica para resolver o balango populacional é resolver os momentos
da distribuicao. Os momentos de ordem k da distribui¢do da densidade numérica em termos

de volume sao definidos como:
my = / v n(v,t)dv (3.16)
0

dado que, em k = 0, corresponde a concentracao numeérica de particulas, ou niimero
total de particulas por unidade de volume, N(t). Por outro lado, & = 1, denota a fracao
volumétrica local das particulas, ¢(t). Nesse caso, se refere a duas quantidades que sdo
homogéneas no espaco fisico (independentes de r), por outro lado, quando dependentes do
espaco fisico, N(r,t) e ¢(r,t) sao necessarias nas simulagoes CFD para o conhecimento
da populagao no espaco fisico. A transformacao de momentos pode ser mais tutil em
certas aplicagoes de controle de processo e qualidade de sistemas particulados do que

o conhecimento da densidade numérica das particulas, por serem mais faceis de medir
(RAMKRISHNA, 2000).

Para resolver as integrais unidimensionais, é necessario definir limites para o dominio
do volume das particulas e particionar esse dominio em subintervalos, {vy, ..., var, Upr41}
com M + 1 classes de volumes e M intervalos (classes), com cada intervalo I; = [v;, v;41).
Assim, é possivel definir um momento seccional ou discreto de ordem zero, N;, que
representa o nimero total de particulas na classe i (tamanho v; a v;y1), por unidade de
volume:

Vi1
Ny(t) = / n(v,t)dv (3.17)
vg

Do mesmo modo, a fragao volumétrica de fase dispersa de gotas da classe 7 é

conhecida pela correlagao:

onde 7; é o volume médio, pivo, do intervalo de classe. A fragdo volumétrica total da fase

dispersa é entao definida a partir da forma discreta como:
M
o= ¢ (3.19)
i=1

As equagoes de transporte em aplicagbes CFD e dependentes do espaco, sdo
comumente escritas em termos das fracoes de volume da classe ¢, f;, limitado de zero a

um com soma igual & unidade:

Com a aplicacao dessa discretizacao na equagao 3.15, as integrais sao substituidas

por somatérios de integrais em cada subintervalo e, assim, ¢ denominado método das



Capitulo 3. Abordagem de Balang¢o Populacional 37

classes (MOC - do inglés Method of Classes). Mesmo assim, outros métodos discretos
devem ser aplicados para reescrever o lado direito da Equagdo 3.15 em termos da variavel

N;, para isso é adotada a densidade numérica como sendo:

M
=Y N;6(v— ;) (3.21)

j=1
onde z; é denominado pivd, que concentra a distribuicao do intervalo nesse ponto. Assim,
a equacao de balango populacional 3.15, na forma dos volumes discretizados, pode ser

reescrita de acordo com Ramkrishna (2000):

N. 1 i—1 M
5 Z N; Y. Neag; —Ni) Njag,
(e +an)el; =1
+ Zgjb N, / (v]a;)dv — biN; (3.22)

onde o primeiro termo do lado direito é zero em i = 1 e o terceiro é zero em i = M,
sendo M o ntmero de classes de discretizacao da DTG. Nessa equacao, foram utilizados

as seguintes abreviacoes:
ai; = a(xi,x;), by =b(x5), G = <(z;) (3.23)

Duas formulagoes foram implementadas numericamente, por motivos de comparacao
e validagao do algoritmo, a primeira utiliza subintervalos uniformes, x;,1 — x; = ¢, onde ¢
é uma constante para qualquer 7. A segunda utiliza subintervalos geométricos, proposto
por Kumar e Ramkrishna (1996). A primeira abordagem permite escrever z; como sendo
igual a ix, mantendo a consisténcia na coalescéncia na ocorréncia de atribuicao a outro
pivo, por exemplo a coalescéncia de uma particula de tamanho z; com uma de xj, produz
xj+xp = (j+k)r1 = xp4;. Essa formulagao, proposta por Hidy e Brock (1970), é definida

CO1mo:

i—1
N; 1

M M
Z ~iNjaji—j = Ni ) Njaig + > <iPy0N; = biNy (3.24)

i=1 j=i

parai = [1,..., M]. P;; ¢ uma abreviagao de P(z;|z;). Como dito, essa formula¢ao demanda
uma malha uniforme, onde a quebra e coalescéncia sempre resulta em uma atribuicao
absoluta a um pivd existente na malha, como exemplo, a quebra binaria de uma goticula de
volume x4 pode gerar contribui¢oes a densidade numérica que sao integralmente atribuidas

aos pivos da malha {zy, xo} e/ou {x1, 3}

Os analisadores de distribuicao de particulas utilizam de uma malha geométrica,
Vi+1 = sv;, com s podendo ser 1,5, 2 ou mesmo irracionais. Um esquema ¢ ilustrado na

Figura 1, x’s sdo os pivds dos intervalos de classe.
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Figura 1 — Exemplo de malha geométrica v; 1 = sv; onde os pivos sdo x; = (viy1 + v;)/2

FHH——t——+t——
Xyq

V4
Fonte: Autor.

Na malha geométrica, processos como coalescéncia e quebra produzem particulas
que estao entre esses tamanhos pivotais e devem ser reatribuidos para que se conserve a
massa total da fase dispersa. Essa reatribuicao deve ser feita com o devido cuidado para
preservar o calculo preciso dos momentos de interesse da aplicagao. Kumar e Ramkrishna
(1996) propoe uma atribuigao parcial aos pivos mais préximos gerados a partir dos termos
fontes de quebra e coalescéncia. Em um volume v gerado entre x; e x;.1, é atribuido
uma parte ao volume z; denominado 7" (v), onde o sobrescrito, (i), denomina o intervalo
de origem da particula e o subscrito sua atribuicao, e a outra parte é atribuida a x;,1,

denominada 71(_221 (v).

71 .72 2071 . 72 Tl 571 T2
UV T — VT (i) (v) = vTr v <<z (3.25)
f)/i‘i’l v) = xr1$r2 _ SCTQSCTl Ti SV x’l+1 .
i Vitl i i+l

(%)
f}/i (/U) = 1 _.Tro ro T
Ty Tiyr — L7 T

Da mesma forma, em um volume v gerado entre z;_1 e x;, a atribuicdo aos pivos
mais proximos é dada por:

T1
i—1

,Urgzrl _ ,Url 332“2

(i—l) _ i (i—l) o
Yi—1 (U) ‘,L,;’l x;’zl . 1’221';11 Vi (U)

o2y — v

= Ti1 < v <z (326)
IR

Em suma, o pivd z; recebe atribuigdo tanto de %(i)(v) quanto de %-(i_l)(v). A
preservacao do nimero de particulas e da massa é garantida quando r; = 0 e 79 = 1. Dessa
maneira, Kumar e Ramkrishna (1996) reescreve a equagao 3.22 para os novos termos fontes

que consideram essa reatribuicao aos pivos:

N; izk 1 -
ddtz - 2. <1 —3% > 0 (@5 + ) ar N Ni]
xi—1<(zj+w))<m)
Jjzk 1 ]
+ ) 1 - 25jk> 47 (5 + i) NN
@ <(xj+xK)<zit1
M M
Jj=1 J=i

onde o termo ’y(i_l)(xj + xy) é a fungdo ’y-(i_l)(v) avaliada em v = x; 4, igualmente para

Py.(i) (x; + ). O termo g, ; ¢ dado por:

Trij :/i U’"’yl-(ifl)(v)P(v\xj)dv—l—/ - vrfyf(v)P(v|xj)dv (3.28)

onde r =1y e r;y = 0. O primeiro termo do lado direito é zero para ¢ = 1 e o segundo ¢ zero

para ¢ = M. O somatorio presente na equagao 3.27 é feito apenas para a condi¢do em que
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J > k, para pares de valores de j e k que estao sujeitos a condicdo x;—; < (x; + zx) < x;

ou z; < (z; + x) < 41, ou seja, que geram termos fontes para NV;.

Os termos que modelam coalescéncia na equagao 3.27 recuperam a equacao de Hidy
e Brock (1970), 3.24, quando uma malha uniforme ¢é utilizada. Além disso, é possivel utilizar
malha discreta junto com uma malha continua ou um refinamento seletivo e genérico nessa
aproximacao. A formulacao de classes geométricas sera aplicada para modelar a quebra
e coalescéncia desse trabalho no objetivo de observar os mesmos efeitos dos resultados

experimentais.

3.3 Mecanismos de quebra de particulas fluidas

Em sistemas gas-liquido e liquido-liquido, mecanismos de transferéncia de massa,
quantidade de movimento e energia desempenham papel fundamental em projeto e otimi-
zacao de equipamentos e processos em intumeras aplicagoes industriais. Interacoes entre
particulas/goticulas e a drea interfacial entre as fases afetam a performance desses mecanis-
mos, e necessitam ser entendidos pela distribui¢do dos diferentes tamanhos das particulas.

Desta forma, entender os processos que levam a quebra e coalescéncia é fundamental
(YEOH; CHEUNG; TU, 2014).

Em modelagem de sistemas multifasicos, modelo multi-fluido sdo empregados numa
abordagem Fuleriana-Euleriana, de menor custo computacional, porém, com demanda
maior por modelagem matematica. Esses modelos precisam contabilizar os mecanismos
citados anteriormente, que sao dependentes de area interfacial e distribuicao de tamanho

da fase dispersa, de modo que o modelo de balan¢o populacional deve ser empregado.

Para o entendimento da distribuicdo de tamanho em sistemas multifasicos, o
fechamento dos termos fontes da equacao 3.15 deve ser feito. Dessa maneira, a criagao e
destruicao das particulas necessitam de modelos fenomenolégicos para definir as taxas de
coalescéncia e quebra de particulas e modelos para prever as interagdes com o campo ao
redor e entre si. A modelagem das taxas de nascimento e morte para essas classificagoes

de escoamentos multifasicos é extremamente desafiadora devido a complexidade da fisica
envolvida (YEOH; CHEUNG; TU, 2014).

A quebra de gotas é influenciada pela hidrodindmica da fase continua e pelas
interagoes interfaciais. A gota em uma fase continua esta sujeita a tensdes normais e
tangenciais que competem com a tensao superficial e viscosa do fluido interno, que tenta
manter a gota coesa (KOLMOGOROV, 1949; HINZE, 1955). Para quebrar uma gota, uma,
quantidade de energia deve ser consumida para primeiro deformar a gota e depois romper

a sua interface, gerando um aumento da area interfacial nas gotas filhas.

Mecanismos de quebra de gotas em escoamentos turbulentos foram descritos por
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Liao e Lucas (2009) em seu artigo de revisao sobre modelos de quebra. Os autores

identificaram quatro mecanismos:

1. Flutuacao turbulenta e colisao
2. Tensao cisalhante viscosa
3. Processo de corte

4. Instabilidade interfacial.

Esse trabalho ira abordar alguns dos modelos tipicos para frequéncia de quebra que
sao empregados em escoamentos turbulentos. Dado que, o campo de escoamento continuo
na maioria dos casos é turbulento. A flutuacao turbulenta é arbitrariamente assumida
como o mecanismo de quebra dominante e os efeitos da forga viscosa, velocidade relativa e
instabilidade interfacial sobre os fendomenos de quebra sao geralmente negligenciados sem
qualquer validagao adicional (LIAO; LUCAS, 2009).

Flutuacao turbulenta e colisao

No que diz respeito ao mecanismo de flutuagao turbulenta e colisdao, Liao e Lucas

(2009) distingue pelo menos cinco critérios ou casos na literatura.

(a) Energia cinética turbulenta da particula maior que um valor critico;

(b) Flutuagao de velocidade ao redor da superficie da particula maior do que um valor

critico;

(c) Energia cinética turbulenta do vértice que atinge a particula maior que um valor

critico;
(d) Forga inercial do vortice maior que a forga interfacial da menor particula filha;

(e) Combinagao dos critérios (c) e (d).

Considerando flutuacao turbulenta e colisdo, esse mecanismo é o mais estudado e
desenvolvido. De acordo com Liao e Lucas (2009), flutuacoes de pressdao turbulenta ao
longo da superficie ou colisdes entre particulas e vortices é a causa principal de quebra nesse
mecanismo. A oscilagao gerada promove instabilidade na superficie da gota, deformando e

levando a um afinamento até culminar na fragmentacao em duas ou mais particulas.

Se tratando da hipdtese de energia cinética turbulenta da particula maior que um
valor critico. A premissa basica é que uma gota deformada oscilante quebrara se sua energia

cinética, transmitida pelas colisoes gota-vortice, for maior que sua energia de superficie. O
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modelo mais estudado é o de Coulaloglou e Tavlarides (1977), na qual, a distribui¢ao de

energia cinética é determinada por uma fun¢ao normal.

O critério de flutuacao de velocidade ao redor da superficie da particula maior do
que um valor critico, parte da hipotese de que a oscilagao e a quebra de uma gota sao
induzidas pela diferenga nas flutuagoes de velocidade entre pontos proximos a superficie

da gota.

O critério de energia cinética turbulenta do vortice que atinge a particula maior
que um valor critico é o que possui mais atencao e foco na literatura. Nesse critério, Prince
e Blanch (1990) determinaram a frequéncia de quebra por um produto entre a frequéncia
de colisao e a eficiéncia de colisao dos vortices com a gota, supondo turbuléncia homogénea

e isotropica.

Tens3o cisalhante viscosa

De acordo com Liao e Lucas (2010), as forcas de cisalhamento viscosas na fase
continua causam um gradiente de velocidade ao redor da interface e deformam a particula

de fluido, levando a quebra.

No caso viscoso, o mecanismo de ruptura pode ser expresso como um equilibrio
entre tensoes definido em termos do nimero capilar Ca = 7,/7,, onde 7, sdo as tensoes
viscosas externas e 7, a superficial. Um niimero capilar acima de um valor critico promove

a ruptura da particula.

Processo de corte

O processo de corte é um mecanismo que se torna pronunciado a medida que
as particulas aumentam. De acordo com Liao e Lucas (2010), o processo de corte é
caracterizado por um nimero de pequenas particulas cisalhadas de uma grande, o que
também ¢é denominado de ruptura erosiva. Em escoamento altamente viscosos, o corte é
determinado pelo equilibrio entre a forca de cisalhamento viscoso e a tensao superficial
nas bordas da bolha cap/slug. A borda da bolha ¢ instabilizada e rompida na presenga de

velocidade relativa alta o suficiente, gerando pequenas e iniimeras bolhas.
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Figura 2 — Representagao esquematica do mecanismo de quebra por processo de corte.
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cisalhamento
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Fonte: Adaptado de Ishii e Hibiki (2005).

Instabilidade interfacial

A instabilidade interfacial ¢ um mecanismo predominante na auséncia de escoamento
da fase continua, como por exemplo em quebra de bolhas ascendentes em meio liquido ou
mesmo gotas caindo em um gas ou liquido imiscivel estacionario. Nessas condi¢oes em que
um fluido de baixa massa especifica é acelerado em um de alta, é gerada uma instabilidade

de Rayleigh-Taylor.

3.4 Modelagem da quebra

Esse topico ird abordar o desenvolvimento dos modelos de quebra que foram
aplicados para predizer os resultados experimentais obtidos, dentre eles o modelo de

quebra proposto por Coulaloglou e Tavlarides (1977), o de Mitre et al. (2014).

3.4.1 Modelagem da quebra por Coulaloglou e Tavlarides (C&T)

O modelo fenomenolégico de Coulaloglou e Tavlarides (1977) considera a quebra
em um escoamento turbulento, a base do modelo consiste na suposicao de que a gota ird
se fragmentar quando o choque com voértices turbulentos transmitir mais energia cinética
do que a energia superficial da goticula. Assume isotropia e distribuicao normal da energia
cinética turbulenta, além do mais, o movimento das gotas filhas é o mesmo dos vortices

turbulentos. A taxa de quebra é definida como sendo:

1
b(v) = (Tempo % quebra) (Fracao de gotas quebrando) (3.29)

A fracao de quebra é assumida como sendo proporcional a fragao de gotas que
possuem energia cinética turbulenta maior que a tensao superficial. Considerando uma
energia superficial da gota F, = od?, a fracao de gotas quebrando é proporcional a fracao

de vértices com velocidades acima de uma velocidade de flutuacao.

Fracao d E
( ragao €e )%exp <—> (3.30)

gotas quebrando K,



Capitulo 3. Abordagem de Balang¢o Populacional 43

a equacao assume a mesma distribuicao de energia cinética para a gota e para o voértice,
tendo em vista que vortices com escalas de comprimento maiores que d apenas arrastam
as goticulas sem ocorréncia de quebra. A energia cinética média de um vértice é entao

aproximada como sendo:

E, = Cpad*u?(d) (3.31)

onde C é uma constante. Aqui u%(d) é a média dos quadrados da velocidade relativa
entre dois pontos separados por uma distancia d no subintervalo inercial, dado por
(KOLMOGOROV, 1949):

u2(d) = C(ed)?? (3.32)

O tempo de quebra é assumido como sendo equivalente ao tempo de deslocamento do
centro de massa de duas gotas por quebra binaria em um campo de escoamento turbulento,

assim:

! =" 3.33
<Tempo de quebra) RIE (3:33)

Reorganizando as equagoes acima e assumindo a velocidade turbulenta u?(d) na

faixa inercial de turbuléncia, a taxa de quebra b(v) é dada por:

Cyo
_ o g-2/3.1/3 _ 2
b(v) = Cid "' /? exp < pd€2/3d5/3> (3.34)

Coulaloglou e Tavlarides (1977) reformularam a expressao original para contabilizar
a atenuacao das particulas nas intensidades turbulentas locais em altas fracoes de fase
dispersa. Reescrevendo as constantes de quebra C; e Cy como Cy e C, respectivamente, a
expressao toma a forma:

b(v) = C, (3.35)

d=2/3¢1/3 . C.o(1+ ¢)?
LY A Sl
1+0¢ pac2/3d>d/3

3.4.2 Modelagem da quebra por Mitre

Mitre et al. (2014) desenvolveram modelos de quebra e coalescéncia de goticulas
para um sistema de emulsao dgua em 6leo sem a presenca de surfactantes, eles otimizaram
as constantes do modelo para resultados experimentais da quebra em um elemento que
simula uma valvula de mistura que compode um sistema de dessaliniza¢ao, com geometria
similar & de uma valvula globo. Os parametros dos modelos propostos foram obtidos com
a implementacao da equacao de balango populacional unidimensional integrada ao longo
das linhas de corrente. Os modelos sao escritos em termos do didmetro da gota, e nesse

caso, a implementacao sera feita pelo volume e sua relacao é dada pela aproximacao a

d— (“)1/3 (3.36)

™

uma gota esférica:
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A modelagem da frequéncia de quebra, b(v), é realizada a partir da composigao
dos modelos de Martinez-Bazan, Montanes e Lasheras (1999) para escala inercial e de
Cristini et al. (2003) para gotas sub-Kolmogorov em turbuléncia isotrépica. O primeiro
foi desenvolvido analisando experimentalmente bolhas de ar injetadas em um escoamento
turbulento totalmente desenvolvido, por outro lado, o segundo foi desenvolvido a partir do
estudo via simulagao numérica da deformagao e a ruptura de gotas em um escoamento

turbulento isotrépico. O modelo de Cristini et al. (2003) é dado por:

b@:ij%3 (3.37)

valido para C'a > Cagit, onde Caeyy = 1/ Re e Cy é obtido por simulagao DNS como sendo

0,148 £+ 0,015. Cj, é a constante de quebra ajustada para diferentes condi¢oes experimentais

e Ca é o nimero de capilaridade, definido para uma turbuléncia isotrépica como sendo:
fey/5-d

Ja o modelo original de Martinez-Bazan, Montanes e Lasheras (1999) é dado por:

/B (ed)?? — B
b(d) = C, y e d > dem (3.39)

para diametro, d, maior que o didmetro critico de Martinez-Bazan d. ,,;, por outro lado,
se menor, b(d) = 0. O valor de We, = 6 é calculado por Martinez-Bazan, Montanes e
Lasheras (1999), qualquer diferenga quanto ao valor mais adequado de We, pode ser
compensado pela constante ajustada de C,. O nimero de Weber nesse modelo é definido

como sendo:

. d 2/3d
We = M (3.40)
20
onde 8 = 8,2. O diametro critico é definido como sendo:
MWe,o\*?
dc,mb = ( ‘ O_> 5_2/5 (341)
pef

Mitre et al. (2014) reescreveram o modelo de Cristini et al. (2003) para toda a

faixa de diametros de gotas como:

%’\/ﬁ(gd)yg_%r’ se d > d,
4/5
b(d) = be?;?% \/Vzccaz,z (ﬁ) P sed<deCa> Cany (3.42)
0’ CCL < Cacrit

sendo o diametro d;, o didmetro de transicao continua entre os modelos, obtido

como sendo:

3 6/5
dl = <2) dc,mb (343)
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Mitre et al. (2014) propoe um modelo simplificado para o regime turbulento viscoso, onde

as gotas sdo menores do que a escala de comprimento de Kolmogorov:

4/5
63,927 d .
b(d) = G2 [2Ca*? (f-) ", se Ca > Cag;

0, caso contrario.

(3.44)

onde )\; é o comprimento de Kolmogorov, € ¢ a taxa de dissipacao da energia cinética

turbulenta [m?/s%], e v, a viscosidade cinemdtica da fase continua.

Mitre et al. (2014) modelam o ntiimero de capilaridade critico supondo que a
probabilidade de ruptura da menor gota depende do tempo de residéncia no volume de
dissipacao da valvula, t,.s, € da interagao com vortices turbulentos de maior energia. Essa
dependéncia é expressa em termos do numero de Reynolds méaximo, Re,,.,., definido a
partir da maxima velocidade do escoamento e do nimero de Stokes utilizando a escala de
tempo de Kolmogorov, St:

Cagrit = C.ySty Re Cre (3.45)

max

onde o nimero de Stokes, Sty = t,es/1/V./€, relaciona o tempo de residéncia com a escala
de tempo turbulenta. A constante de capilaridade, obtida pelo autor utilizando o didmetro
minimo de gota atingivel a jusante da valvula é de C,, = 1.65 x 107* e a constante

Che = 3/20.

3.5 Modelagem da distribuicao de tamanho de gotas filhas

A probabilidade do tamanho das gotas que sao formadas durante a quebra, P(v;|v;),
necessita ser conhecida. Esse tamanho ¢ determinado a partir do perfil da distribuicao
das gotas filhas geradas de uma quebra, e pode ser aproximado com a aplicacao de
modelos estatisticos, fenomenolégicos ou empiricos (COULALOGLOU; TAVLARIDES,
1977, ZHOU et al., 2019; TSOURIS; TAVLARIDES, 1994; MAAS et al., 2011).

3.5.1 Modelos estatisticos

Modelos estatisticos sao aplicados com a premissa de que os tamanhos de gotas
filhas sao aleatoérios e assumem uma probabilidade definida por algum modelo estatistico.

Seja normal, beta, delta ou uniforme.

No caso de particulas filhas geradas terem um perfil de distribuicao normal, Valentas,

Bilous e Amundson (1966) definiu uma normal truncada como sendo:

P(v;,v;) = b exp [_(%_1})2] (3.46)

oV 2w 202

com uma distribui¢do com valor médio p = v;/s, varidncia o2, onde ¢ = v/c. ¢ é a

tolerancia. ¢ é a quantidade de gotas geradas.
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Coulaloglou e Tavlarides (1977) modelam os tamanhos das gotas formadas apos a
quebra assumindo uma representacao por uma funcao de densidade normal advinda da
equacao genérica 3.46. Supoe-se que duas gotas desiguais se formam, ¢ = 2, com tolerancia
¢ = 3 escolhida de modo que mais de 99,6% das gotas formadas fiquem dentro da faixa de

volume de 0 a v;. Resultando em:

(3.47)

—4,5(2v — v')?
P(U,Ul):’/exp[ >(U U)]
v

(v)?

Ja Mitre et al. (2014) adota uma distribuigdo de gotas filhas uniforme nao bindria,
com ¢ gotas geradas na quebra, que é um parametro do modelo a ser ajustado. Assim, ¢

gotas de volume v sao geradas a partir da quebra de uma gota v’

/

P(up) =4 (v - “) (3.48)

S

O termo 9 se refere a fungao delta de Dirac e o modelo satisfaz a conservacao de
massa, definidas nas equagoes 3.9, 3.10 e 3.11, se referindo a normalizacao e conservacao

de massa.

Experimentos de escoamento laminar mostram que multiplas gotas filhas podem
ser formadas a partir de uma unica gota mae (STONE, 1994). Para esse proposito, Raikar
et al. (2010) utiliza uma distribui¢do uniforme com ¢ gotas geradas na quebra a partir do
produto da lei de poténcia da distribuigao generalizada de Hill-Ng (HILL; NG, 1996):

P(u) = ofs — 1) (1 _ ;’,)H (3.49)

3.6 Modelagem da coalescéncia

O modelo proposto por Chesters (1991) para a frequéncia de coalescéncia é muito

explorado por diferentes autores na literatura, o autor propoe a correlacgao:
a(d,d) = 6(d,d)\(d,d) (3.50)

onde 0(d,d') e A(d,d’) é a frequéncia de colisao e a eficiéncia de coalescéncia, respectiva-

mente.

3.6.1 Modelagem da coalescéncia por Coulaloglou e Tavlarides

Coulaloglou e Tavlarides (1977) modelaram a coalescéncia de goticulas considerando
o produto dos mecanismos descritos na equacgao 3.50. A modelagem da frequéncia de
colisao assume turbuléncia isotrépica local andloga a colisao entre moléculas na teoria

cinética de gases, de modo que:

™\ /3 2 12
O(v,v') = (92> (01/3 + v'1/3) [u’2(v) + u’z(v’)] / (3.51)
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onde u2(v) e u2(v') sdo as média quadraticas das flutuagoes de velocidades das gotas de
volume v e v'. Coulaloglou e Tavlarides (1977) define w2 apenas para a sub-faixa inercial

de turbuléncia:
u(v) = Ce?/3p*° (3.52)

Ja para a eficiéncia de coalescéncia de colisdo bindria, A\(v,v’), a hipdtese adotada
leva em consideragao o tempo de contato de duas gotas se chocando, 7, em relagao ao
tempo de coalescéncia, t. O autor utiliza o modelo de Ross and Curl que considera 7 uma
variavel aleatéria normalmente distribuida, além disso, simplifica o0 modelo assumindo um
tempo de drenagem nao distribuido mas com tempo de contato aleatério, de modo que a

seguinte expressao ¢ adotada:
A(v,v") = exp(—t/7) (3.53)

onde a barra representa a média. Coulaloglou e Tavlarides (1977) estimam o tempo de
coalescéncia, tempo para a drenagem do filme interfacial, em um modelo sem considerar
forcas de Van der Walls ou de dupla camada elétrica e estimam o tempo de contato,
7, considerando o periodo caracteristico da flutuacao de velocidade em um vortice de

tamanho d + d’, de modo que:
(d+d)*?

c1/3

(3.54)

T =

O tempo de coalescéncia ou drenagem, modelado considerando goticulas defor-
maveis com interfaces iméveis, é obtido pela suposi¢do da forga que comprime as gotas
ser considerada proporcional a diferenca quadratica média da velocidade em ambas as

extremidades do vortice, desse modo:

_ pepesP (A d)P (1 1Y [ dd (3.55)
- o R ) \d+o |

|

onde h; e hy sao as espessuras de filme interfacial no inicio do contato e na ruptura do filme,
respectivamente. A diferencga é assumida como constante e é atribuida a uma constante
Ce. Substituindo as equagoes 3.54 e 3.55 na equagao 3.53, e adotando o volume da gota

pela transformacao v = d®, a eficiéncia de coalescéncia é dada por:

, —Cepipe
A(v,v") = exp (M’UﬁatiJ (3.56)

que ¢é associado ao raio equivalente das gotas, r e 1/, se chocando, aqui, escrito em termos

da razao de volume v,4,, dada por:

p1/3y/1/3 (47r> rr!
ratwo vl/3 /3 r4 !

. (3.57)

Assim, a frequéncia de quebra no volume da gota é obtida substituindo as equacgoes

3.56 e 3.51 na equacao 3.50. Considerando um amortecimento da coalescéncia dado pela
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fragao de fase dispersa, (1 + ¢), o modelo coalescéncia de Coulaloglou e Tavlarides (1977)
é escrito como:

1/3 C
_ 1/3 1/3\2/,.2/9 2/0N1/2 € elbePcE 4
a(v,v') = Co(v3 + V32 (0?0 4 Y mexp (—02(1 f gb)?’v"““'") (3.58)

O modelo possui duas constantes de ajuste, C. e C..

3.6.2 Modelagem da coalescéncia por Mitre

Tratando da modelagem da coalescéncia que ocorre a jusante de valvulas, Mitre et
al. (2014) propde a aplicacao de dois modelos com base no trabalho de Chesters (1991)(Eq.
3.50), que se diferenciam em duas abordagens para a caracterizagao do filme interfacial das
gotas, o que determina a eficiéncia de coalescéncia, A(d,d’). A Figura 3 ilustra as hipdteses
do comportamento da superficie das gotas e a Figura 4 o comportamento da interface no
momento da drenagem do filme interfacial. Dependendo da hipdtese do comportamento
da superficie e da drenagem, um dos quatro modelos alternativos para a eficiéncia de
coalescéncia pode ser aplicado: interface rigida (imdvel), deformével interface parcialmente

movel, deforméavel interface imével ou deformavel interface movel.

Figura 3 — Representacao esquemaética de superficies nao deformaveis e superficies defor-
maveis de particulas fluidas.

h #‘— = Q ——4 h
Superficies ndo deformaveis  Superficies deformaveis

Fonte: Adaptado de Yeoh, Cheung e Tu (2014).

Figura 4 — Representacao esquematica de interfaces de contato iméveis, parcialmente
moveis e totalmente moveis de particulas fluidas.

.. ..
T e T ey T

Interface imével Interface parcialmente moével  Interface totalmente movel

Fonte: Adaptado de Yeoh, Cheung e Tu (2014).
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Dentre as quatro abordagens avaliadas por Mitre et al. (2014), apenas duas mos-

traram bons resultados para as goticulas de agua em 6leo na escala sub-Kolmogorov:

o Superficie nao deformavel e a interface imével;

o Superficie deforméavel interface parcialmente movel.

As suposigoes de superficie deformavel interface movel e superficie deformavel interface

imovel foram dadas como insatisfatorias para os casos analisados pelo autor.

De acordo com Chesters (1991) a frequéncia de colisao pode ser modelada como
sendo um produto entre a area transversal formada pelas gotas, S, e a velocidade relativa
entre as gotas, u,, de modo que:

Ug + Ug/

0(d,d) = C. S u, = ch(d )

(3.59)

C. é um parametro ajustavel do modelo e u, é a velocidade de uma gota g. Chesters (1991)

propoe um modelo para a velocidade caracteristica de forma que:

d,/=, se d < Ag;
Uy = Vi g (3.60)
(ed)'/3, sed > A

Assim, em uma distribuicao de gotas na escala sub-Kolmogorov, d < A, a frequéncia

de colisao das gotas se torna:
0= ch (d+d)* /e /v, (3.61)

A eficiéncia de coalescéncia para interfaces rigidas é dada por:

A =exp [—084 In (hfﬂ (3.62)

onde h; e hy é espessura inicial e critica (final) do filme interfacial, respectivamente,
tamanhos esses caracteristicos do processo de drenagem do filme. O tamanho critico pode

ser modelado como sendo:

Ad\ M3
hy = = 3.63
! ( 167T0’> ( )
onde d., ¢ o diametro equivalente no contato entre duas gotas, dado por:
2
deq = W (364)

O parametro A = 6 x 1072 ¢ a constante de Hamaker (107! a 10720 J), é adotado
por Mitre et al. (2014) por estar numa faixa central da interagao dgua-dgua em uma fase

continua de hidrocarbonetos, o erro nesse parametro foi compensado na estimativa da
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constante de eficiéncia de coalescéncia C,.. Como a espessura inicial da gota, h; é de dificil
obtencao, é considerado uma incognita e assim a eficiéncia de coalescéncia foi tomada
como constante e atribuida a C.. E adotado A = 1 para realizar o cdlculo. Esse modelo de
interface rigida, em conjunto com a frequéncia de coalescéncia dada na equacgao 3.61, serd

referido como CCE (Constant Coalescence Efficiency).

Na segunda abordagem, empregando o modelo deformavel interface parcialmente

movel, a eficiéncia de coalescéncia resulta em (CHESTERS, 1991):

V3 Pd ~ 3/2Geq
A= exp (— 6?E0aeé h7f (365)
onde o numero de capilaridade equivalente, C'ac, ¢ definido da mesma forma que a equagao

3.38, porém, utilizando o diametro equivalente d.,:

fer/€/Vdeq

Clpy =
fleq 20

(3.66)
Esse modelo dado pelo conjunto principal de equagoes 3.61, 3.63, 3.65 e 3.66, sera
referido como CEM (Coalescence Efficiency Model).

3.7 Quebra de gotas em restricbes utilizando balanco populacional

Como relatado nos trabalhos descritos na Secao 2, agora volta-se a andlise da
literatura com um enfoque mais aprofundado na abordagem de balanco populacional.
Diferentemente dos modelos mecanicistas para um didmetro maximo estavel de gota,
resolver a distribuicao ou algum momento de ordem superior, como didmetro médio ou
fragdo volumétrica no espaco e no tempo, requer a utilizacao de técnicas de mecéanica dos
fluidos computacional (CFD) com equagoes adicionais de transporte para a densidade
numérica de particulas ou outros pardmetros relacionados (Balango Populacional - BP).
Para investigar o transporte de goticulas de fluido ou a mudancga transiente dos padroes de
escoamento, os mecanismos e a dindmica de coalescéncia e quebra devem ser cuidadosamente
estudados (LIAO; LUCAS, 2009). Por isso, a modelagem das fungoes nticleo de quebra e
coalescéncia sao fundamentais na aplicagao do BP. Uma variedade de modelos foi proposta
para a frequéncia de quebra, funcao de distribui¢ao de tamanho de gotas filhas (daughter
drop size distribution - DDSD), frequéncia de colisdo e eficiéncia de coalescéncia no

problema de coalescéncia, respectivamente.

Sistemas de produgao de emulsdo como os homogeneizadores de alta pressao
(HPH) possuem canais estreitos e promovem um alto cisalhamento, sendo comumente
utilizados para formulacao de emulsao. Raikar et al. (2009) investigaram emulsoes O/A com
surfactante nao i6nico Pluronic F-68 em um HPH, considerando apenas quebra e assumindo

coalescéncia desprezivel. Os autores adotaram quebra binaria e utilizaram duas fungoes de
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quebra mecanicisticas: uma baseada em colisoes de gotas com vértices turbulentos e outra
em cisalhamento turbulento. O modelo ¢ eficaz em diferentes condigoes de formulacao e
operagao, mas apresenta limitagoes ao prever mudancgas de pressao no homogeneizador,
possivelmente pela correlacao empirica entre a pressao e a taxa de dissipacao de energia

nao ser adequada.

Posteriormente, considerando o mesmo sistema disperso e modelagem da quebra,
Raikar et al. (2010) consideraram uma DDSD uniforme (Fun¢ao Beta com a = 1) com 20
gotas geradas na quebra, o que mostrou previsoes superiores em comparagao com modelos
de quebra binaria. Os autores destacam a necessidade de considerar a recoalescéncia (gotas

quebradas coalescem por insuficiéncia de cobertura interfacial de surfactante).

Estudando uma valvula de mistura para dessalgagao de éleo, Mitre et al. (2014) mo-
delaram a equacao de balanco populacional com formulacao Lagrangeana. Eles propuseram
um novo modelo de quebra para dissipacao de gotas na faixa turbulenta viscosa de 0,1-100
pm e estimaram os parametros do modelo utilizando o método de regressao ortogonal.
Usaram um modelo de quebra de gotas na subescala inercial (d > \;) modificado para
levar em conta tamanhos de gotas semelhantes a escala de comprimento de Kolmogorov,

uma vez que, a maioria das gotas geradas eram menores do que esta magnitude.

Integrando CFD-PB para avaliar um HPH com sistema disperso O/A e 1% m/m
de Pluronic F68, Dubbelboer et al. (2014) modelaram a quebra e coalescéncia de gotas
subdividindo o dominio em compartimentos para assegurar a quase homogeneidade da
taxa de dissipacdo de energia. Esse método melhorou os resultados em 65% utilizando
fungoes de Coulaloglou e Tavlarides (1977) para frequéncia de quebra e coalescéncia e um
modelo de DDSD uniforme com 20 gotas geradas apds a quebra, assim como Raikar et al.
(2010). O autor sugere que o modelo de compartimentos pode ser uma alternativa eficaz
ao acoplamento direto de CFD com balancos populacionais e destaca a necessidade de

validacao em diferentes condi¢oes hidrodinamicas.

Nessa mesma linha de integracao CFD-PB, Becker et al. (2014) propuseram uma
estrutura de acoplamento para quebra em regime turbulento, com modelo fenomenolégico
para uma ampla gama de aplicagoes e geometrias, que pode ser implementada de forma
facil e economica. Os autores aplicaram a estrutura, juntamente com um modelo de taxa
de quebra proposto para altas viscosidades de fase dispersa em um sistema O/A em um

HPH com diferentes quedas de pressao e viscosidade de fase dispersa.

Variacoes de modelos mostraram ser capazes de contabilizar a adsorcao de emulsifi-
cantes. Hakansson et al. (2013) modelaram as trés principais interagoes coloidais durante a
emulsificacao (quebra, coalescéncia de goticulas e adsor¢ao de macro-emulsificante molecu-
lar) tratando a adsor¢do como um processo baseado em colisdo, e assumiu que a coalescéncia
é proporcional a fragdo da superficie da gota que nao é coberto pelo emulsificante. Eles

posteriormente estenderam este trabalho para incluir a redistribuicao do emulsificante com
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mudangas na DTG usando um modelo PBM bivariado. No entanto, em contraste com os
emulsificantes Pickering!, que sdo frequentemente polidispersos (tamanhos variados), este

modelo é especifico para um emulsificante monodisperso.

Maindarkar, Bongers e Henson (2013) implementaram efeitos do surfactante com
um balanco de massa e incluiram efeitos da concentracao livre de surfactante na tensao
interfacial e da cobertura superficial de goticulas na probabilidade de coalescéncia. A
DTG predita, considerando um sistema O/A, apresenta concordancia com os resultados

experimentais para diferentes tipos e concentracoes de surfactantes e fragoes de 6leo.

Posteriormente, Maindarkar, Hoogland e Henson (2015) desenvolveram um novo
modelo equagdo de balango populacional (PBE - do inglés Population Balance Equation)
para previsdes DTG mais precisas tanto no “regime limitado de surfactante” quanto no
“regime rico em surfactante” com um tnico conjunto de parametros ajustaveis. Para isso,
os autores reformularam duas fungoes de quebra para se comportarem adequadamente
em relacao ao tamanho da gota. Substituiram a viscosidade de fase continua constante
por uma viscosidade de emulsao calculada. Reformularam as func¢oes de quebra de gota e
coalescéncia para se comportarem adequadamente em relagao ao teor de 6leo e substituiram
o modelo de balancgo de adsor¢ao de surfactante por um modelo dindmico independente

do tamanho.

Guan, Yang e Nigam (2020) abordaram emulsificacdo em homogeneizadores de alta
pressao (HPHs). Os autores utilizaram um modelo PB zero-dimensional que considera
a taxa de dissipacao turbulenta heterogénea, obtido com simulacao CFD em diferentes
concentragoes volumétricas. Este modelo é sensivel aos parametros do submodelo de
quebra. Os autores avaliaram o efeito da adsorcao de surfactantes na emulsao, aplicaram
submodelos de quebra e coalescéncia ajustados pela distribuicao de fragdo de volume
de dissipacao de energia ao invés da taxa média de dissipagao turbulenta ou dissipacao
total de energia. As predigoes se mostraram muito sensiveis aos parametros do modelo de

quebra, necessitando de investigagoes futuras para aperfeicoamento.

3.8 Modelagem da quebra no regime viscoso

Mecanismos de quebra de goticulas diferentes dos mencionados acima também po-
dem estar presentes, predominantemente quando as gotas sao menores que o comprimento
de Kolmogorov. O alto cisalhamento e a aceleragao gerados na restricao da valvula podem
dominar o tamanho maximo da goticula e precisam ser considerados. Podem ocorrer situa-
¢oes em que efeitos turbulentos, de cisalhamento e extensionais atuam concomitantemente,
avaliar qual é o mecanismo de quebra dominante nao é trivial, pois podem levar a tamanhos

méaximos de goticulas semelhantes, dependendo das caracteristicas locais (PAOLINELLI;

L liquidos imisciveis estabilizados por particulas sélidas, que podem ser de origem organica ou inorganica.
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RASHEDI; YAO, 2018). Fundamental estudo sobre a quebra de gotas em escoamento
laminar foi realizado por Taylor (1934) e Tomotika e Taylor (1936). Em um escoamento de
Couette, a deformacao da gota a transforma em elipsoide, sendo determinada pelo Weber

generalizado:

_ HeGdf(N)

g

We (3.67)

onde G é o gradiente de velocidade maximo na fase continua. Foi observado que a quebra
é dependente da razao de viscosidade das fases, sendo que uma gota com razao pig/ . > 20
nao quebra em um escoamento de Couette. Porém, em outros tipos de escoamento, a
quebra pode ocorrer. Assim f(\) é uma func¢ao que conta para a razdo entre as viscosidades
dindmicas, A = p4/p.. Em dispersoes dgua em 6leo, a fungao f(A) pode ser tomada como
sendo igual a 1, tendo em vista que 1 < f(\) < 1,1 quando 0 < A < 1, respectivamente.
Valores criticos de nimero capilar (C'a) para quebra em cisalhamento simples foram obtidos

empiricamente como uma funcao da razao de viscosidade A (GRACET, 1982).

A quebra de goticulas em cisalhamento simples é caracterizada por meio do nimero
capilar critico definido por GRACE{t (1982) como:

Clagyy = HeZCmenl 12 CGd’;ff G (3.68)

onde d,,.; ¢ 0 maximo diametro que pode resistir a quebra dada a taxa de cisalhamento
G. A quebra de goticulas em escoamento extensional também pode ser avaliada por meio

de um ntmero capilar critico:

,ucédmaa:

> (3.69)

C’acm't -

onde € é a taxa extensional ou gradiente de velocidade extensional da fase continua. O
numero capilar critico para quebra em escoamento hiperbdlico extensional pode ser varias
vezes menor do que para cisalhamento simples, dependendo da razao de viscosidade A.
GRACET (1982) apresenta os resultados obtidos da capilaridade critica para diferentes
razoes de viscosidade da composicao da emulsao e para as duas formas de cisalhamento

bésicas (simples e extensional).

Cristini et al. (2003) e Vankova et al. (2007) descreveram um modelo de quebra
em escoamento turbulento viscoso (regime Sub-Kolmogorov). No estudo de Vankova et al.
(2007), testes experimentais foram feitos para validar o modelo com fase continua (dgua)
e um pouco de glicerina controlando a viscosidade. A fase dispersa foi usada um 6leo
mineral (95 mPa.s). Vankova et al. (2007) modificaram o tempo de quebra no modelo de
Coulaloglou e Tavlarides (1977), introduzindo uma dependéncia do nimero de Reynolds
de particulas Re, = p,v,d/u,, para contabilizar o efeito da viscosidade da gota no tempo

de quebra.
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3.9 Experimentos de gota individual

Dispersoes densas de goticulas, ou seja, muitas gotas consideradas simultaneamente
sem levar em conta a identidade individual de cada sao comumente avaliadas na literatura.
Esses estudos possuem o objetivo de observar a fase dispersa em diferentes espagos e
intervalos de tempo como uma densidade de distribuigao, sendo que, a partir de dados
experimentais, ¢ possivel validar os resultados numéricos e ajustar modelos de quebra e

coalescéncia, como em Coulaloglou e Tavlarides (1977).

Por outro lado, alguns experimentos consideram apenas uma ou algum conjunto
controlado de gotas, como o trabalho de Herg et al. (2021), onde é possivel validar modelos
para eventos de quebra e coalescéncia individualmente. Esses estudos sao importantes
para a formulacao dos modelos utilizados na equacao de balango populacional, dada a
necessidade da identificagdo sobre quando e com que frequéncia gotas de determinado
tamanho se quebram sujeitas a um determinado campo de tensao, quantas goticulas sao

geradas apods a quebra e quais os tamanhos e probabilidades para o evento.

Ainda nesse sentido, mas fixando apenas a taxa de dissipacao e, Andersson e
Andersson (2006) observaram a quebra de gotas de 1 mm em um misturador estético
com agua como fase continua. Os resultados indicam que o tempo de quebra de gotas
de dodecano e octano sao inversamente proporcionais a taxa de dissipacao €, mas nao

definiram nenhum modelo de quebra especifico.

Maafl e Kraume (2012) mostraram que o tempo de quebra de uma gota foi consis-
tente com o modelo proposto por Coulaloglou e Tavlarides (1977) escoando em um canal
de uma tnica pa de impelidor tipo Rushton, mimetizando um tanque reator agitado, em
diferentes valores de € e tamanhos de gotas e sua influéncia no tempo e probabilidade de
quebra. Em seus experimentos, as gotas variaram o tamanho na ordem de 0,54 a 3,1 mm,

sendo agua a fase continua e petroleo e tolueno como fases dispersas.

Complementando, gotas individuais de petréleo, tolueno n-dodecano e 1-octanol,
foram avaliadas em um tanque agitado por Solsvik e Jakobsen (2015). Agua destilada
como fase continua e gotas injetadas entre 0.6 e 4 mm, os autores avaliaram o tempo
de quebra dependentes do tamanho da gota mae e aplicaram a definicdo de quebra em
cascata, quando o evento cessa apenas quando gotas filhas estaveis sao formadas. Foi
observado que eventos de quebra multipla e nao iguais ocorreram com mais frequéncia do
que a quebra binaria porém a probabilidade de quebra binaria aumentou com a diminuicao

do tamanho da gota mae.

Herg et al. (2021) investigaram experimentalmente a quebra de gotas individuais
de octanol em agua em um canal com diferentes niveis de turbuléncia, usando imagens
de alta velocidade e sem a presenca de surfactantes. Avaliaram o tempo de quebra, a

probabilidade de quebra, o nimero médio de gotas filhas e sua distribuicdo de tamanho.
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Os autores comparam dois tipos de defini¢des de evento de quebra: a definicado de quebra
inicial, que considera o evento terminado quando a gota mae se fragmenta pela primeira
vez, e a definicdo de quebra em cascata. Os autores mostraram que o nivel de turbuléncia
afeta as fungdes de quebra, e que os modelos existentes na literatura nao sdo universais e

precisam de mais dados experimentais para serem validados.

3.10 Estudo bibliométrico da aplicacao de balanco populacional em

sistemas agua e Oleo

Uma pesquisa bibliogréafica foi realizada no ano de 2023, a partir da seguinte
interseccao do conjunto de palavras: “droplet”, “size”, “water”, “oil”, “break” e “population
balance”. Os dados mostram o crescimento da producao cientifica anual em relagao ao

tema abordado, Figura 5.

Figura 5 — Produgao cientifica anual.
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A Figura 6 mostra os 11 paises mais destacados em publicacoes revisadas por pares.
A interacao entre os paises é destacada em vermelho, e, atualmente, o Brasil apresenta
contribuicoes significativas na area, com potencial para aprimorar a cooperagao académica
internacional. Um total de 75 artigos foram pré-selecionados que mostram aderéncia a
esse tema. Do total, pouco mais de 25% dos artigos foram publicados no jornal académico

Chemical Engineering Science.

Coalescéncia (coalescence) foi o tépico mais abordado, conforme ilustrado na nuvem

de palavras-chave obtida da pesquisa bibliografica, Figura 7. Isso se deve as inimeras
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Figura 6 — Paises dos autores correspondentes. MCP: publicagoes de multiplos paises,
SCP: publicagoes de tinico pais.
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contribuigoes para aplicar e desenvolver melhores modelos de predi¢ao do processo de
coalescéncia que ocorrem, principalmente, nos separadores petroquimicos. Por outro lado,
a quebra (breakage) é menos estudada utilizando balango populacional, sendo muito
ligada a producao de emulsao, seja fluidos modelo de petréleo, alimentos ou produtos
farmacéuticos. Grande parte do processo de quebra promovido por bombas, valvulas e
tanques misturadores é avaliado com modelos mecanicistas ou empiricos que correlacionam

a dissipacao de energia com tamanho médio ou maximo das gotas.

Os modelos de previsao de didmetro médio ou maximo das gotas sao aplicaveis
a casos muito especificos para os quais eles foram desenvolvidos. Porém, os fenémenos
fisicos observados sao tteis para a construcao de modelos estatisticos e mecanicistas mais

robustos.

Entre os trabalhos mais recentes encontrados na literatura, alguns serao menciona-
dos devido a contribui¢do com a analise dos resultados experimentais deste trabalho. Se
tratando de um regime de quebra inercial, Castellano et al. (2018) utilizou as fungoes de
Coulaloglou e Tavlarides para estimar as frequéncias de quebra e coalescéncia das gotas.
Os parametros do modelo foram ajustados usando dados experimentais de uma emulsao de
agua em Oleo em um reator agitado mecanicamente. Os parametros otimizados globalmente
pelo autor forneceram taxa de quebra menor, porém, uma taxa de coalescéncia muito
maior, quando comparado com as constantes originais de Coulaloglou e Tavlarides 1977.
Os autores propoe utilizar a funcao de densidade de probabilidade da taxa de dissipagao
da energia cinética turbulenta, e, obtida por CFD, para calcular termos fontes médio no

volume, em vez de usar um valor médio (&).
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Figura 7 — Nuvens de palavras mais frequentes presentes no texto dos trabalhos encontra-
dos.
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Hohl, R6hl e Kraume (2023) avaliaram um sistema em tanque agitado sem surfac-
tante e mostra que a viscosidade da fase dispersa afeta significativamente a taxa de quebra
e coalescéncia das gotas, bem como a forma da DTG. O estudo avalia o desempenho
dos modelos proposto por Alopaeus (2022), considerando interfaces parcialmente maéveis,
e compara diferentes formas de distribuicao de tamanho de gotas filhas na precisao da
simulacao. O modelo pode descrever bem o efeito da viscosidade da fase dispersa na DTG,
mas precisa ser melhorado para considerar o efeito da fragdo da fase dispersa e da taxa de
dissipacao de energia. Dado os modelos de distribuicao de gotas filhas avaliados, Gauss
(COULALOGLOU; TAVLARIDES, 1977), Beta (MAAS et al., 2011), Bimodal (MAAS et
al., 2011) e Zhou (ZHOU et al., 2019), o modelo de Tsouris (TSOURIS; TAVLARIDES,

1994) representou melhor os resultados experimentais.

Roehl et al. (2023) desenvolveram um modelo modificado de eficiéncia de coalescén-
cia baseado no modelo de drenagem de filme, que considera a energia de desor¢ao necessaria
para desprender uma particula da interface, representando uma barreira energética contra
a coalescéncia. Modelos estabelecidos na literatura falharam em prever o processo de
drenagem com influencia das particulas. Os autores validam o modelo modificado com

dados experimentais de dispersoes A/O agitadas.



o8

4 Metodologia experimental

O circuito de escoamento de emulsoes esta localizado no Nucleo de Estudos em
Escoamento e Medi¢ao de Oleo e Gas - NEMOG, na Universidade Federal do Espirito
Santo (UFES). O diagrama de processo e instrumentacgao (P&ID) do circuito é mostrado
na Figura 8. Um tanque de polietileno de 500 L (TQ-01) é utilizado para armazenamento,
homogeneizacao e amostragem de emulsoes. Ele enche um vaso de pressao de 750 L
(VP-01) antes do inicio do experimento por gravidade, através de icamento feito com o
auxilio de uma talha elétrica. Nesse procedimento, a DTG armazenada produzida nao é

significativamente alterada por cisalhamento, como foi avaliado entre os tanques.

Figura 8 — Diagrama esquematico do circuito de escoamento de emulsao.
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O vaso de pressao VP-01 ¢ utilizado tanto para armazenagem quanto para promover
o escoamento durante o teste e por isso é equipado com sensores de pressao (PT-01, Warme
WTP 4010), sensor de temperatura (TT-01, Zurich T.420.1.H) e fornecimento de ar
comprimido, se necessario, de um compressor de parafuso de 30 CV (C-01, Chiaperini
COPA 30 G2) controlado por meio de uma valvula globo (PCV-01, Samson 3241).

O escoamento pode ser promovido por dois métodos independentes. O primeiro é a
bombeamento mecanico, usando a bomba helicoidal P-01 (modelo Helibombas 2HT-32),
acionada por um motor elétrico de 4 CV acoplado a um inversor de frequéncia para
acionamento em velocidade varidvel (modelo WEG CFW500). Nesse caso, as valvulas
HV-03 e HV-05 sao abertas e HV-(01, 02, 04) sdo mantidas fechadas. A tomada inferior
do vaso esta conectada com a aspiracao da bomba de deslocamento positivo, o que garante
que essa opere afogada. A jusante da bomba os tubos sao feitos de ago inoxidavel, com
didmetro interno de 20,95 mm (3/4" Schedule 40).

O segundo método é pressurizando o VP-01 com ar comprimido, que permanece
meio cheio de emulsdo, de modo que se abra as valvulas SV-01 e HV-4 mantendo HV-(01,
02, 03, 05) fechadas. Assim, a bomba P-01 é contornada e o escoamento tem sua saida
lateral no vaso para a linha de teste. A valvula de controle de pressao PCV-01 controla a
entrada de ar manter a vazao desejada em regime permanente. O esquema relatado, pode

ser visualizado na Figura 9.

Sensores sao utilizados ao longo do circuito para monitoramento e controle da
planta, sendo assim, a vazao é medida pelo medidor de vazao Coriolis FT-01 (MicroMotion
2700). Um sensor de pressao PT-02 (Microsensor M20) mede a pressao na saida da bomba.

Apés o medidor de vazao Coriolis, a temperatura do fluido é medida pelo sensor TT-03
(Zurich T.420.1.H).

O circuito inclui também um acumulador hidraulico (HA-01, Ciltech) para atenuar
as flutuacoes de pressao da bomba, que também é mantido operando para o escoamento
induzido pelo tanque de pressao. Embora a bomba tenha caracteristicas de proporcionar
menor flutuacao de pressao e, as flutuacgoes de pressao do compressor sejam reduzidas
pelo volume de ar dentro do vaso, ainda assim, ocorrem flutuagoes de pressao que o
acumulador reduz significativamente. A Figura 10 esquematiza em detalhe a disposi¢ao

dos componentes do vaso de pressao.

O equipamento CP-01 é uma bomba centrifuga que compode a segao de teste, no
entanto, nao sera utilizada para promover o escoamento, mas somente agitar o fluido a fim
de representar os efeitos cisalhantes de uma bomba centrifuga submersa. Esse aparelho
foi instalado em um desvio dedicado, permitindo avaliagdo de seus efeitos apenas quando
desejado. A jusante do aparelho, hd uma curva suave composta por mangote que se conecta
a duas linhas de escoamento paralelas: uma ¢ a linha principal, com os acidentes de linha,

e a outra ¢ a linha de referéncia, sem acidentes.
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Figura 9 — Esquema de operacao do vaso de pressao para realizacao do teste.

Valvula
de purga

PCV-01 - Entrada
de ar comprimido

SV-01 - Saida
de emuls3o -
Pressurizacaoc

Saida de emulsao
- Bombeamento

Fonte: Autor.

As duas linhas integram a secao de teste e tem seu inicio apés o medidor de vazao
Coriolis, no primeiro trecho vertical ascendente de tubulagao (referéncia e principal). Essa
se¢ao representa um poco de producao vertical e tem 2,7 metros de comprimento. Na parte
inferior, hd um sensor de pressdao manométrica (PIT-01, modelo Yokogawa EJA530E).
Em seguida, uma secao inclindvel +10 graus em relacao a horizontal de 9,7 metros de
comprimento representa uma flowline (KEMPIN et al., 2022). A pressdo manométrica
é monitorada por 2 sensores de pressao, localizados no inicio e no final desta secao
(PIT-02 e PIT-03, modelo Yokogawa EJA530E). O segundo trecho vertical ascendente
representa um riser e tem 3,0 metros de comprimento. No final desta se¢ao, ha um sensor
de pressao manométrica (PIT-04, modelo Yokogawa EJA530E). No final da segao do riser,
o fluido escoa através de uma mangueira para o tanque superior de emulsdo (TQ-02), para

armazenamento temporario da emulsdo apds o teste.

A linha sem acidentes simula a quebra minima das gotas para um trecho de poco
até a plataforma. Ja a linha com acidentes contempla todos os elementos presentes na
simulacao do poco real, além de apresentar versatilidade para instalacao de outros tipos de
acidentes de linha. Este trecho é utilizado para avaliar o efeito na DTG durante a linha de

extragdo. Ambas as linhas podem operar com as duas maneiras de promover o escoamento.

Ao longo do circuito, ha locais especificos destinados a investigacdo do fendmeno
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Figura 10 — Fotografia de trecho do circuito, montado e operante.

Fonte: Autor.

de quebra das gotas. Assim, a emulsao é amostrada na linha por meio de dispositivos
extratores (EXT-01 a 09, entre outros instalados ao longo da segao de teste) que direcionam
uma amostra da emulsao através de suas saidas laterais para a analise da DTG antes e
depois dos acessérios do tubo (valvulas, curvas, bomba, trecho horizontal). Essas pecas
especiais foram modeladas em software CAD e fabricada por meio de manufatura aditiva
em um equipamento Stratasys nome Objet30 Pro. O equipamento utiliza tecnologia Poly-
jet construindo protétipos de resina fotopolimérica com resolucao de 30 micras por camada
e 100 micras de acuracia dimensional, variando dependendo da orientacao de deposicao,
segundo a prépria fabricante. A aquisicao de dados e o controle da planta sao integrados

em um sistema de supervisao baseado na plataforma NI LabView.

A linha principal conta com 6 extratores instalados e operados, possibilitando
avaliar as caracteristicas da emulsao em diferentes locais do circuito que incluem o inicio
do pogo (EXT-01 e 02), ANM (EXT-02 e 03), flowline (EXT-03 e 04), riser (EXT-05 e 06)
e valvula choke (EXT-06 e 07). Apenas o EXT-05 nao foi utilizado nos testes conduzidos
na linha principal. A Figura 11 mostra um extrator que foi instalado antes do medidor de
vazao Coriolis, utilizado para avaliar a diferenca da inducao do escoamento pela bomba e

vaso de pressao.

As duas saidas do extrator sdo conectadas a uma valvula, de modo que permita
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Figura 11 — Dispositivo extrator instalado antes do medidor de vazao.

Fonte: Autor.

a extragao controlada nos momentos certos e sincronizados, garantindo a renovag¢ao do
fluido do sistema de coleta pelo descarte inicial e cuidado no manuseio da amostra para

realizar a avaliacdo da DTG no equipamento a laser.

Na extremidade do primeiro trecho vertical que representa o pocgo, foi instalada
uma simula¢do de uma arvore de natal molhada (ANM), MV-01, composta por uma

valvula gaveta atuada eletricamente, conforme disposto na Figura 12.

Figura 12 — Prot6tipo de ANM no circuito utilizando uma valvula gaveta e um atuador
elétrico.

Fonte: Autor.

Apods a ANM, tem-se a flowline e, no fim dela, o riser. No final do riser ha a valvula
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choke, MV-02, representada pela mesma valvula gaveta da Figura 12, sua instalagao no
circuito é apresentada na Figura 13. Todos os testes realizados na linha principal, que
serao matéria no desenvolvimento desse trabalho, foram feitos com a utilizacao da valvula
gaveta para representar a choke, a motivacao é fundamentada na limitacao da faixa de
operacao da planta para que operasse com uma geometria mais restritiva, como a valvula

agulha.

Figura 13 — Choke, valvula MV-02, representada pela valvula gaveta.
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Fonte: Autor.

4.1 Preparacao e caracterizacao da emulsao

As emulsbes sdo preparadas no laboratorio de emulsoes do Nucleo de Estudos em
Escoamento e Medicdo de Oleo e Gés (NEMOG), na Universidade Federal do Espirito
Santo (UFES). Elas sao compostas por éleo mineral (Mobil AW-68) com 0,1% v/v do
tensoativo Triton X-114 como fase continua e 4gua deionizada com 35 g/I. de NaCl como
fase dispersa, seguindo a metodologia desenvolvida por Corona et al. (2023). Apés a
preparagao de cada fase, agua e 6leo sao misturados em bateladas em um tanque de
50 L por agitagao mecanica utilizando o Ultra Turrax T65. Cada teste requer 400 L
de emulsoes, que é posteriormente reciclado. Assim, a caracterizacdo da emulsao é um

processo importante. As distribuigdes dos tamanhos de gotas (DTGs) produzidas sao
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bimodais e apresentam um alto periodo de estabilidade para o tamanho das goticulas entre
1 a 300 micras, com separagao de no maximo 10% de volume de fase dispersa emulsionada
em 48 horas (CORONA et al., 2023). Para modificagbes na fragdo de dgua, é realizada

uma nova homogeneizagao para que a emulsao se torne metaestavel.

Sao objetos de caracterizacdo: a tensao interfacial, massa especifica, viscosidade
dinamica, fracao de agua e distribui¢do do tamanho de gotas, da emulsao em si e das fases
individuais quando aplicavel. A massa especifica, da fase continua p,., da fase dispersa py e
da emulsao p,. foi medida em uma faixa de temperatura entre 20°C e 36°C utilizando o
analisador digital Anton Paar DSA5000M, seguindo a norma ASTM D5002-19 (2019).

Tendo em vista a variabilidade das leituras de massa especifica da emulsao, devido
a dificuldade de manter estavel durante a medicdo de massa especifica pelo densimetro de
tubo em U oscilante, as propriedades na simulacao sao aplicadas a partir da interpolagao
nas leituras de temperatura. Para isso, a massa especifica da mistura, p., é expressa em
funcao da massa especifica da agua py e do dleo p., ponderadas pelas respectivas fragoes
volumétricas de dgua, ¢, e de dleo (1 — ¢) conforme Equacao 4.1 (CROWE et al., 2011).

Pe = pd¢ + pc<1 - gb) (41)

O comportamento funcional da temperatura ¢ medido e estd apresentado na Tabela 1.

Uma funcao linear é estabelecida para p. considerando as varidveis independentes ¢ e T

Tabela 1 — Massa especifica do 6leo, dgua e da emulsdo em kg/m3.

Emulsao dgua em 6leo [% v /v]

Temperatura [°C]  Agua  Oleo

1 ) 10 15 20
20 1022,4 872,77 874,26 880,25 887,73 895,2 902,7
36 1017,17 862,73 864,28 870,45 878,18 885,99 893,62

Fonte: Autor

As viscosidades dindmicas da fase continua, u., da fase dispersa, pg4, € da mistura,
le, sao avaliadas usando geometria de cilindro coaxial de dupla folga com curvas de
fluxo a 25°C e 35°C utilizando o reémetro HAAKE MARS 60, de acordo com a norma
ASTM D4402 (2015). Sao aplicadas taxas de cisalhamento entre 1 a 3000 s™!, totalizando
600 medidas dindmicas de viscosidade para cada amostra. As viscosidades dindmica sao

apresentados na Tabela 2 para diferentes concentracoes de agua.

Tabela 2 — Viscosidade do 6leo, agua e da emulsao em cP.

Emulsdo dgua em 6leo [% v/v]
1 ) 10 15 20
25 1 132 122 136 155 174 180,2
35 0,8 80 756 8 94,6 1044 110,4

Fonte: Autor

Temperatura [°C] Agua Oleo
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Da mesma forma, uma fungao linear é estabelecida para p,. considerando as varidveis
independentes ¢ e T'. A tensao interfacial (o) entre o 6leo e a dgua salina é obtida pelo
método de gota pendente usando o Tensiometro SEO (modelo MT da Phoenix). A tensao

interfacial obtida para a emulsao foi de 4,5 mN/m a 25 °C.

Para cada amostra de emulsao, a concentragao volumétrica de dgua é medida por
titulacdo potenciométrica, de acordo com a norma ASTM D4377-00 (2000), utilizando
reagente de Karl Fischer em um titulador Metrohm (modelo 870 Titrando) com eletrodo

duplo de platina.

A DTG das emulsdes é obtida por duas técnicas, a primeira pela tecnologia
de difragdo a laser em um analisador Bettersizer modelo ST (fabricante AcilWeber) e
isoparafina como meio dispersante. O equipamento emprega técnica de espalhamento de
luz de baixo angulo por difracao do laser para medicao da DTG e mede na faixa de 0,1 a
1000 pm. Para determinar a DTG sao utilizados os seguintes parametros do equipamento:
a poténcia do laser deverd ser maior que 65% e o grau de obscuridade em aproximadamente
10%.

O segundo método é medir os tamanhos e a forma das gotas a partir de fotomicro-
grafia em lamina de vidro. Um microscopio 6ptico de luz polarizada realiza a aquisicao
das imagens. Para calibracao do sistema éptico foi utilizado uma lamina micrométrica. As
fotomicrografias obtidas foram analisadas no software de ImageJ. A Figura 14a ilustra a
DTG obtida no tanque de armazenamento TQ-01 apds a homogeneizacao da emulsao, ja
a Figura 14b apresenta a DTG em termos de frequéncia volumétrica da analise de laser

das amostras em concentragoes de 5 a 20 % v/v de dgua retiradas no extrator EXT-01.

Figura 14 — Emulsao agua-éleo, fotomicrografia e distribuicao obtida por laser.
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Fonte: Autor.
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4.2 Condicbes de operacao e procedimento experimental

A condigao de operagao esta definida pelo nimero de Weber (We), que é o parametro
adimensional considerado para similaridade entre o circuito e a simulagao de uma linha de
producao em escala real. Neste trabalho, o escoamento na secao de teste esteve no regime
laminar em todos os casos analisados. A maxima taxa de cisalhamento a que a gota pode
estar sujeita ocorre proxima a parede da tubulagdo, onde a tensao de cisalhamento é dada
por Ty = peGmaz- Gmaz pode ser estimada pela seguinte expressao:

LU?
Gmax ~ fp
2/t

(4.2)

onde f é o fator de atrito de Fanning. Em um escoamento laminar, f = 16/Re e a taxa de

cisalhamento maxima pode ser aproximada para:

8U
Gmaz = ) (4.3)

A partir da Equagao 3.68 o nimero de capilaridade pode ser reescrito como sendo:

4 cU dmaw
Cacm't - Iuo_ D (44)

onde f(A) = 1, U a velocidade média do escoamento e D o didmetro interno da tubulagao.

O escoamento induzido pela bomba também promove flutuagoes de velocidade
locais complexas devido a sua geometria helicoidal do rotor, o que pode promover a quebra
das gotas. Quando a gota é deformada por forcas de pressao dinamica, a deformacao é
causada por variagao de velocidade numa distancia igual ao do tamanho da gota. Neste
caso, a forca exercida é dada por F = p,U?. Assumindo que as gotas inicialmente em
repouso sao aceleradas para a velocidade do escoamento da tubulagao, a velocidade relativa
U pode, no maximo, ser aproximada como a velocidade média do escoamento, assim, o
niumero de Weber do experimento é definido como:

peU?d,
We=——+ (4.5)

o

onde d, ¢ o didmetro da gota. Nesse caso, ¢ utilizado o didmetro representativo médio

Dyy 3. Definido como sendo:

_1

zmm) e

Dipn) = | =— 4.6
o (zndn o
sendo m = 4 en = 3, f, a frequéncia numérica da distribuigdo. Para examinar o

comportamento da quebra das gotas, sao conduzidos testes no circuito com o escoamento
de emulsao caracterizada, ou seja, a distribuicao do tamanho de gotas e as propriedades

fisicas relevantes sao medidas a priori, como a massa especifica, a viscosidade dinamica e
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a tensao superficial. A condi¢do de operacao é encontrada rearranjando a Equagao 4.5 e

adequando as unidades, resultando em:

——60p, (4.7)

em que 1 é vazao massica [kg/min].

A matriz experimental de testes é preparada com 5 niveis de concentracdo de
agua, 5 niveis de percentual de abertura das valvulas MV-01 e MV-02, atuadas em
conjunto para a mesma abertura, e 10 niveis de nimero de Weber, nem todas as condigoes
foram possiveis de serem realizadas experimentalmente, logo, a analise de planejamento
fatorial nao foi possivel. As concentracoes nominais de dgua sao selecionadas para 1, 5, 10,
15, 20% Hy0O (v/v). Os nimeros de Weber da emulsdo foram variados, dependeram da
concentragao volumétrica, devido ao aumento do didmetro médio de gotas com o aumento
da concentracao, o que inviabilizou valores de Weber menores, isso se deve ao fato de que
vazoes baixas nao possibilitaram a realizacdo da amostragem de fluido, pois a elevada
perda de carga nos canais do extrator impossibilitou obter volume de emulsao necesséaria
para as andlises no tempo habil de 1 minuto por coleta. A Tabela 3 resume as condigoes
avaliadas. Os nimeros sao a identificacao da batelada de escoamento, com o Weber na

linha e nas colunas a concentracao e a abertura de valvula no momento de extracao para
analise de DTG.
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Tabela 3 — Matriz de testes realizados na linha principal com a configuracao de abertura
das valvulas MV-01 e MV-02. Cada ntimero de c6digo identifica o teste e sua
posicao na tabela a condigao de retirada de amostras nos extratores.

5% H,O 10% H,O 15% H,O 20% H,O
Weber
Abertura de valvula
100 20 15 12 10 100 15 12 10 100 15 12 10 100 15 13 12 11 10
55
159 59 59 ) 56
53 53 53 66 66
2 53 58 66 70
58 54 62 70 70
55 65 65 78 _ T8
3 60 60 60 56 65 69 78 7 80
57 69 69 80 80
53 53 61 64 64 7T __TT
4 53 61 64 68 7779
61 54 62 68 68 79 79
55 67 67 67 74 74 74
5 49 49 49
57 7972 72 76 76 76
50 50 20 63 63 63 73 73 73
6,04 51 62
51 51 54 71 71 71 75 75 75
7 81 81 81
10 52 52 52
15
20

Fonte: Autor

A emulsao pré-preparada é armazenada no tanque TQ-01, em seguida, é realizada
a homogeneizacao por agitagdo mecanica, trés amostras em profundidades diferentes,
superficie, meio e fundo, sao retiradas para andlise de DTG por difracao a laser. A DTG
dessas 3 amostras sao avaliadas quanto ao valor médio de Dy 3 e o desvio padrao, nao
excedendo 20% da média, o teste prossegue para a proxima etapa. Aprovado, o tanque
TQ-01 é icado por uma talha elétrica e as valvulas manuais sao abertas para que a emulsao
escoe por gravidade para o vaso de pressao, VP-01. O tempo entre o abastecimento

completo do vaso de pressao e o inicio do escoamento nao excede 30 minutos.

Dado o inicio do escoamento, a primeira extracao de amostra ocorre em 1 minuto,
pelo menos, apds as estabilizacoes da pressao, vazao e massa especifica em toda a linha
de teste. Dessa forma, é garantida a renovacao completa do fluido que permanece na

tubulacao do circuito e dos extratores, que sao abertos para drenagem nesse tempo até a
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realizacao da primeira coleta. Durante o escoamento e imediatamente apds a retirada das

aliquotas ¢é feito a andlise de DTG por difracao a laser e microscopia 6tica.

Para todos os testes programados e realizados, foram realizadas 3 ou 4 extracoes
e andlises de DTG em cada extrator na mesma batelada para testar a repetividade do
processo (até transferir toda a emulsdo de VP-01 para TQ-02) em diferentes condigdes de

vazao e abertura das valvulas.

Condicao de vazao variavel:

1. O escoamento inicia sempre com a menor vazao.

2. Apés a estabilizagdo das pressoes manométricas e da massa especifica (cerca de 1

minuto), a primeira amostra de emulsao ¢é retirada nos extratores.
3. A vazao é entao aumentada para atingir o préoximo nivel de Weber.
4. Aguarda-se um intervalo de 3 a 4 minutos para alcangar o regime permanente.

5. No ultimo minuto desse intervalo, os extratores sdo abertos e a coleta é realizada ao

final da contagem.

6. O procedimento ¢ repetido progressivamente até atingir o tultimo nivel de Weber.
Condicao de vazao fixa e abertura das valvulas variaveis (Batelada):

1. O teste sempre inicia com as vélvulas totalmente abertas (100%).

2. Apos a estabilizacao das pressdes manométricas e da massa especifica (cerca de 1

minuto), a primeira amostra de emulsao é retirada nos extratores.

3. O fechamento das vélvulas ocorre de forma gradual e direta (Essa abordagem
minimiza os efeitos de histerese do atuador elétrico e da valvula, além de compensar

folgas no obturador (gaveta)).

4. Alterado a posigao da véalvula, aguarda-se um intervalo de 3 a 4 minutos para alcancar

o regime permanente.

5. No ultimo minuto desse intervalo, os extratores sdo abertos e a coleta é realizada ao

final da contagem.

6. O procedimento é repetido progressivamente até atingir o ultimo nivel de abertura

pretendido.

Para cada amostra de emulsao, realizam-se trés medig¢oes de distribuicao do ta-
manho de gotas na equipamento a laser. Em cada DTG, sao relatados erros aleatérios e

repetitividade das leituras.
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Figura 15 — Croqui esquematico da valvula MV-01 no circuito com as cotas em metros.
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A Tabela 3 referencia a identificacdo do teste apenas pelo nimero. Sera adotado
um codigo que identifica a condi¢ao de extracao de amostra da linha de escoamento como
sendo dependente do ntimero do teste, da abertura de vélvula (A) e do nimero de Weber
(W), como exemplo, a amostra obtida no teste com identificagdo de niimero 60, com
5% de fase dispersa, Weber de 3,0 e abertura de vilvula de 20% serd referenciada como
60A20W3. Nesse mesmo teste, a abertura de valvula em 15% também foi realizada para
coleta e analise da DTG, referéncia 60A15W3.

4.3 Queda de pressao nas valvulas

A Figura 15 apresenta um esbogo (representacdo sem escala) da regiao de teste da
linha principal da MV-01, mostrando os medidores e indicadores de pressao PIT 01 e 02.
Os indices mantém a mesma notagao referenciada no P&ID do circuito completo, Figura
8.

Com base na representacao anterior, determina-se a queda de pressao permanente

causada pela atuagao da valvula, AP,, da seguinte maneira:
AP, = (P, — P,) — (APpy + AP, + APyrva) (4.8)

onde P, e P, s@o as pressoes medidas por PIT-01 e 02, respectivamente. O termo APy,
conta para a queda de pressao hidrostatica (gravitacional) e APy, para os efeitos de atrito

viscoso. Com o escoamento interno em tubo com se¢do transversal circular, em regime
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laminar, ou seja, Re < 2300, as relagoes de Bernoulli, Darcy-Weisbach e Borda-Belanger
(CENGEL; CIMBALA, 2015) sao aplicadas e a queda de pressao aproximada pela seguinte

relacao algébrica:

-2
128 Lyt U
AP, = (P — ) — (pegAy I ) (4.9)

m D4 2

O comprimento interno, de trechos retos é de L = 2,479 m. A partir das cotas
apresentadas determina-se a queda de pressao permanente provocada pela atuagao da
valvula. Com a véalvula totalmente aberta a queda de pressao e dissipacao de energia é

desprezivel.

No ajuste do parametro K, Eq. 4.9, foi utilizado a abertura da valvula em 100%.
Nesse cenario, AP, ¢ considerado zero. A massa especifica da emulsao, p., foi calculada
a partir da correlacao dada pela Equacao 4.1, onde as respectivas massas especificas
dependem da temperatura do fluido. O erro associado a essa correlagao é no méaximo de
1,4%. A viscosidade da emulsdao, medida experimentalmente (Tab. 2), foi interpolada com
base na temperatura e na concentracdo volumétrica de agua, garantindo que todos os
testes validos para as analises deste trabalho mantiveram a emulsao como um sistema
disperso e homogéneo. Assume-se um erro associado a vazao volumétrica, dado que os

extratores foram mantidos abertos durante os testes.

Com a equagao simplificada, o pardmetro K também contabiliza a queda de
pressao causada por elementos de conexao da tubulacao e pelos dispositivos extratores. Os
dados medidos com a valvula totalmente aberta (100%) foram utilizados para estimar um
parametro K para cada teste. Consequentemente, a queda de pressao permanente, dada
pela equagao 4.9, é calculada para cada posicao de abertura. Nos testes em que nao houve
medicao de DTG com a valvula totalmente aberta, um modelo de regressao de primeira
ordem para K com o ntumero de Reynolds do escoamento como variavel independente
forneceu uma correlagao util (R? = 0,354), Figura 16. Os dados para esse modelo inclufram
todos os K estimados anteriormente. O modelo para K funciona para baixo Reynolds pois
sua contribui¢do na queda de pressao total é muito baixa e, por isso, uma correlagao com

R? baixo de 0,35 nao influencia significativamente na estimativa de queda de pressao total.
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Figura 16 — Parametro K obtido em todos os testes com a valvula MV-01 100% aberta.
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Fonte: Autor.

O croqui esquematico, sem escala para a valvula MV-02, é apresentado na Figura
17. O comprimento interno é dado por L = 0,615 m em um trecho DI = 20,95 mm e
L =4,1 m em um trecho de DI=19 mm. A variacao potencial gravitacional é dada pela
cota Ay ~ 0,48 m. A variavel P, da Equacao 4.9 é dada pela pressao medida em PIT-04 e

P, é zero manomeétrico.

Figura 17 — Croqui esquematico da valvula MV-02 no circuito com as cotas em metros.
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A queda de pressao permanente obtida na valvula a partir do modelo da Equacao
4.9 é obtida para as duas valvulas MV-01 e MV-02, sendo ilustradas nas Figuras 18 e 19,

respectivamente.

Entre as diferentes abordagens para prever o comportamento da queda de pressao

nas valvulas MV-01 e MV-02, um modelo que se mostrou mais adequado, é proposto da
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Figura 18 — Queda de pressao na valvula MV-01 para cada abertura em todos os testes
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Figura 19 — Queda de pressao na valvula MV-02 para cada abertura em todos os testes

feitos.
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seguinte formas:
2AP,
= 4.10

onde £ é o coeficiente de perda na valvula. Tomando £ como sendo uma relagao da abertura

da valvula, a queda de pressao pode ser dada por:
2

AP, = P exp(o) exp(5 los(4) (4.11)

Os parametros fy e ;1 puderam ser estimados utilizando uma regressao linear das

variaveis transformadas:

) — o+ B log(4y) (112)

O resultado do ajuste é apresentado na Tabela 4, considerando o intervalo de
confianga (IC) de 95%. O coeficiente de perda na valvula é dado na Figura 20. Para
a abertura se aproximando de 10%, que é uma condicdo quase totalmente fechada, a
diferenca entre o modelo e os dados experimentais é maior. Por ser uma geometria de

abertura rapida, acima de 60% de abertura, a queda de pressao é desprezivel.

Tabela 4 — Dados da regressao do modelo de queda de pressao na valvula.

Vélvula Bo (IC) Erro padrao f p1 (1C) Erro padrao ;
MV-01 152 (14,737, 15,633) 0,225 23,79 (-3,966, -3,621) 0,410
MV-02 16 (15,185, 16,814) 0,087 14,16 (-4,476, -3,848) 0,158

Fonte: Autor

Os modelos ajustados para a queda de pressao nas valvulas apresentaram elevado
poder explicativo, com coeficientes de determinacao R? de 95,7% para a valvula MV-01 e
89,1% para a valvula MV-02. Esses valores indicam que uma grande proporc¢ao da variacao
na perda de carga pode ser explicada pela variagao na area de abertura A,. Além disso,
os residuos do ajuste apresentaram distribuicao aproximadamente normal, o que valida o
uso do modelo de regressao linear. Os testes t para os coeficientes [y e 3; resultaram em
valores de p (p-valores) significativamente menores que 0,05 (i.e., P > [t| = 0), indicando
que ambos os coeficientes sao estatisticamente diferentes de zero com 95% de confianca.
Portanto, os parametros estimados sao estatisticamente significativos, confirmando a

validade do modelo proposto.
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Figura 20 — Coeficiente de perda na valvula, £, para cada abertura em todas as campanhas

experimentais.
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5 Metodologia numérica

Este topico descreve o método de obtencao dos parametros dimensionais da regiao de
interesse para a andlise numérica através do método de balanco populacional unidimensional.
A regido de interesse (volume de controle) é composta por valvulas gaveta, tanto a MV-01
quanto a MV-02, representando a arvore de natal molhada, que é referenciada como ANM
no circuito (Figuras 8 e 12) e a choke (Figuras 8 e 13), respectivamente. A partir da queda
de pressao permanente na valvula, AP,, é definida a taxa de dissipagdo de energia cinética

média na valvula, €, como sendo igual a:

AP,Q

5.1
po‘/diss ( )

€ =
A taxa de dissipacao média é utilizada na estimativa das frequéncias de quebra e
coalescéncia dos modelos apresentados anteriormente. O volume de dissipa¢ao homogéneo,

Viiss, pode ser escrito em termos de um comprimento de dissipacao, Lgiss:

‘/diss = AtLdiss (52)

O volume ou o comprimento de dissipacao sao critérios que diferem em diversas
abordagens da literatura. O comprimento da regiao apos a obstrugao, como abordado e
comparado por Guan, Yang e Nigam (2020), é um exemplo dessas variagdes. O calculo
de dissipagao de energia considera um volume ou comprimento especifico de dissipacao.
Zande (2000), aplicando simulagbes computacionais, observou que esta zona de dissipagao
poderia ser de 4,1 a 5,4 vezes o diametro do tubo com a existéncia de uma taxa de
dissipacao de energia nao homogénea a jusante de uma placa de orificio. Além disso,
considerando as zonas de recirculagao como regides nao efetivas para dissipac¢ao, o volume
efetivo de dissipagao diminui. Silva, Medronho e Barca (2019) adotaram um comprimento
de dissipacao de 2,5 vezes o didmetro hidraulico como referéncia. Paolinelli, Rashedi e Yao
(2018) estudando a quebra em uma valvula gaveta adotaram 6 didmetros da tubulagao para
a completa recuperacao da pressao, baseado em dados experimentais. Nesse trabalho, sera

utilizado o valor de 5 didmetros internos de tubulagdo para o comprimento de dissipagao.

A soluc¢ao da equagao de balanco populacional é obtida até o tempo de residéncia

das goticulas na regidao de dissipagado a jusante da valvula, calculada da forma:
tres = ‘/diss/Q (53)

Com base na definicao de erro presente no trabalho de Maindarkar, Hoogland e

Henson (2015), a func¢do objetivo pode ser definida de duas formas, a primeira através de
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uma funcao erro relativo para cada distribuicdo obtida experimentalmente .,

Zi‘il [f'u(vi>sim - fv(vi)e:rp]Q

i]\il [fv(vi)ewp]z

onde M é o ntiimero de classes e f,(v;) é a frequéncia volumétrica da classe i para os

% = (54)

resultados preditos pela simulagao (sim) e para os resultados obtidos experimentalmente
(exp). Definido desse modo, ¥, é um erro quadratico relativo, sempre positivo. A segunda
forma consiste em definir uma funcdo erro que aponte para se a distribuicdo predita
esta a esquerda ou a direita da distribuicao experimental, de modo a estabelecer se a
simulacao subestima ou superestima a quebra, a métrica utilizada serd o didmetro médio

caracteristico Dy, n):
Dmnsim - Dmne:c
E,r,e — [ ) ] [ ’ ] 14 (55)

D[m,n]e:vp

O valor padrao adotado serd de Dy 3, didmetro médio de De Brouckere (ASTM,
1992). Assim, a partir das duas métricas de calculo de erro, podem ser calculados erros
acumulados e erros médios de todas as predi¢coes de DTG. Dada a quantidade total de

experimentos validos sendo considerados ., o erro acumulado é:

¢ = Zévzel Q/Je (56)
Er= YN Er, (5.7)

Ja para as funcgoes erro relativo médio de todas as distribui¢cdes de tamanho de
gota, definimos o erro relativo global da distribuicdo 1 e o erro global do didmetro médio

Er como sendo:

5.1 Implementacao numérica

O sistema de equagoes algébricas descrito em 3.24 (malha uniforme) e 3.27 (malha
geométrica) é implementado numericamente em linguagem de programagao Python, versao
3.10.13, fazendo uso de operacodes de dados vetorizados para um melhor desempenho na
resolucao do sistema. O repositério contendo a biblioteca criada para este propdsito pode
ser encontrado online na plataforma Github (ELIAS, 2022). Para a resolugao do sistema de
equagoes, dado que é um problema de valor inicial, é empregada a ferramenta de resolucao
de sistema de equacgao diferencial ordinério solve ivp com método Runge-Kutta implicito
(Radau) da biblioteca Scipy. Essa ferramenta apresentou melhor estabilidade durante as

simulacoes quando comparada aos outros métodos disponiveis.



Capitulo 5. Metodologia numérica 78

A estruturagao do algoritmo numérico é exemplificado na Figura 21. Os casos
implementados se dividem entre casos de validagao, do proprio circuito experimental e de

dados experimentais de outros autores, quando disponiveis.

Figura 21 — Fluxograma da implementacao do algoritmo numérico de solucao da equacao
de balango populacional.
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Fonte: Autor.

Rotinas de otimizacao de parametros multiobjetivo dos modelos de termos fon-
tes foram implementadas, o que permite a estimativa das constantes que minimizem o
erro global e a avaliagao de diferentes modelos de quebra e coalescéncia. A otimizagao
multiobjetivo foi implementada para as constantes dos modelos de quebra e coalescéncia
com o objetivo de minimizar o erro quadratico médio, foi utilizado o médulo Pymoo
(Python Multi-Objective Optimization) com método NSGA2 (DEB et al., 2002), porém,

nao contempla o escopo desse trabalho, podendo ser estudado futuramente.

Também foram avaliadas otimizacao global com tnico objetivo utilizando evolugao
diferencial e SHGO (Simplicial Homology Global Optimization) (ENDRES; SANDROCK;
FOCKE, 2018) para minimizar a fungao erro relativo, dado pela Equagao 5.6.

5.2 Validacdao numérica

Para validar os resultados obtidos neste estudo, foram considerados casos de
validagao distintos, utilizando solugoes analiticas de equacoes diferenciais, ajustando os
modelos de quebra e coalescéncia para corresponder a mesma equivaléncia. O primeiro caso
investigado envolve apenas o fenémeno de quebra de goticulas, resolvido analiticamente
(ZIFF; MCGRADY, 1985). Em seguida, foi analisado um caso especifico de coalescéncia
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(SCOTT, 1968). Por fim, um cenario que combina tanto quebra quanto coalescéncia foi
abordado e comparado com a solugao analitica (BLATZ; TOBOLSKY, 1945).

5.2.1 Apenas quebra

Considerando um caso de pura quebra, o modelo de balanco populacional descrito
em 3.15, é simplificado para:
on(v,t)
ot

= [T @) Pl B!~ by, ) (5.10)

Nessa forma, a equacao se assemelha a equacao cinética de fragmentagao para um
sistema continuo resolvida analiticamente por Ziff e McGrady (1985). Dada uma frequéncia
de quebra, b, proporcional ao volume da entidade, seja uma gota ou um monoémero, e uma

distribui¢ao gerada ap6s a quebra, P(v|v'), uniforme, ou seja:

b(v) = v? (5.11)
PPy =1/ (5.12)

v’ se refere ao volume da gota que quebra, a evolugdo da densidade numérica é obtida

para o caso de quebra bindria, ¢(v') = 2, a equagao 5.10 é reduzida a:
on(v,t 00

(at’ ) = 2/ v'n(v, )dv' — v*n(v,t) (5.13)

Ziff e McGrady (1985) propoe resolugdes analiticas com diferentes fungdes de taxa

de quebra, o autor avalia o processo de fragmentacao, focado na despolimerizagao (quebra

das cadeias poliméricas). O autor utiliza de um sistema continuo para descrever a evolugao
de distribui¢do de tamanhos descrito por uma equacao cinética:

Oc(x,t)

ot

onde ¢(z,t) é a concentracao de polimeros de tamanho = e F(z,y) é a taxa na qual um

= —c(x,t) /OJE Fy,z —y)dy + 2 /;O c(y,t)F(x,y — x)dv (5.14)

polimero de tamanho (x + y) se quebra em tamanhos z e y. Para o caso de quebra, em
que a taxa F'(z,y) = z + y, ou seja, proporcional ao tamanho de toda a cadeia polimérica
que ird se romper, assim, o autor simplifica a equagao para:

oc(z, o0

%f”=2/ ye(y, t)dy — z*c(x,y) (5.15)
o que é similar a equacao 5.13, quando y = v e x = v. Dada uma condi¢do inicial
monodispersa reformulada, n(v,0) = §(v — vg), onde vy é o tamanho da gota inicialmente.

A solugao analitica reformulada é dada por:

0 se v > Uy

n(v,t) =< 6(v—wvp)e ™ se v =y (5.16)

tv?

2tvge” se v < g
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O numero total de particulas é obtido da solugao analitica pela integracdo nas

coordenadas internas:

N(t) = / n(v,t)dv = e~ +/ i tvge " dv (5.17)
0 0

A malha utilizada para a resolugao pelo método de Hidy e Brock (1970), 3.24, é

uniforme, com:
Vg = Vo + k(Vmaz — Vo) /M (5.18)

onde vy é adotado como sendo 1 x 107°, M é o niimero de classes e k = 1,2, ..., M. Com
quantidade de gotas iniciais igual a 1, ou seja, Ni(t = 0) = 1, além disso, Ve, = 1. Por
outro lado, a malha utilizada no método de classes geométricas, Equacao 3.27, é dada por:

Umin

Vi = Upin ( (5.19)

onde v,,;, nesse caso é o volume minimo de 1 x 1073, sem unidades. O passo de tempo

utilizado na integracao foi de 0,01 s.

A Figura 22 ilustra a solucao analitica para a quantidade relativa de polimeros
por unidade de volume pelo tempo, para os dois casos de discretizagao do método de
classes detalhados anteriormente, malha geométrica de Kumar e Ramkrishna (1996) e
malha uniforme de Hidy e Brock (1970). Esse tltimo, apresenta densidade numérica abaixo
do previsto, Figura 23, enquanto que para a malha geométrica, as menores classes, nos
didmetros menores, garantem boa concordancia com o resultado analitico, mesmo para

uma quantidade de classes discretizadas relativamente baixo, M = 10.

Figura 22 — Quantidade relativa de particulas para o caso de pura quebra.

| ——MOC Ramkrishna M=10
[ == MOC Ramkrishna M=50
[ -¥- MOC Hidy M=10
MOC Hidy M=50

== Analitico

N/NO

—‘5/

] " ]
0.01 0.1 1 10 100 10°
Tempo [s]

Fonte: Autor. Ramkrishna: Kumar e Ramkrishna (1996). Hidy: Hidy e Brock (1970).
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Figura 23 — Densidade numérica para o caso de pura quebra no tempo ¢ = 1000 s.
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Fonte: Autor. Ramk: Kumar e Ramkrishna (1996). Hidy: Hidy e Brock (1970).

A Figura 24 apresenta a densidade numérica em dois tempos distintos, de 300 e
1000 s, a quantidade relativa de polimero evolui de 30 para 54, considerando a discretizacao

feita com 50 classes.

Figura 24 — Densidade numérica para o caso de pura quebra nos tempos ¢t = 300 e 1000 s
e M = 50.
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Fonte: Autor. Ramk: Kumar e Ramkrishna (1996). Hidy: Hidy e Brock (1970).
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5.2.2 Apenas coalescéncia

Scott (1968) apresenta solugoes analiticas para trés casos envolvendo coalescéncia
entre duas gotas, frequéncia constante, soma dos volumes, e produto dos volumes, para
condigoes iniciais de distribuicao gaussiana e discreta. O autor resolve uma equagao cinética

similar a Ziff e McGrady (1985), porém, considerando apenas coalescéncia entre gotas.

A comparacgao com os resultados analiticos serd feita para o terceiro caso. A condicao
inicial serd a mesma da usada por Kumar e Ramkrishna (1996), uma fungao densidade

numérica de gotas gaussiana dada por:

n(o,t = 0) = 20 (“) e~v/v2 (5.20)

Vg \ U2

onde Ny é quantidade inicial de gotas no dominio, vo é uma constante. Dado o modelo de

frequéncia de coalescéncia constante:
a(v,v') =C (5.21)
a equacao de balango populacional é reduzida a:

8711;75 2/ n(v—v', t)n(v', t)d C’/ n(v', t)dv' (5.22)

Nesse caso, Scott (1968) fornece o resultado analitico para a quantidade de goticulas

por unidade de volume como sendo:

No

N(t) = 5.23
0= 5o (5.2
T = CNyt (5.24)
e para a funcao densidade numérica, a solugao fornecida é:
N de— 2% 00 2:):) (k+1) T k
t 5.25
n(v ) = T+2ZZ (2(k+1)) (T+2) (5.25)

onde z = v/v, v = 2vy é 0 volume médio. A malha de discretizagao uniforme é dada da
mesma forma do caso anterior, Equacao 5.18, com vy igual a 0,5. A malha geométrica
segue a mesma, correlacio dada na Equacdo 5.19, com Vi, = 1 X 107400, Umae ¢ mantido

constante em 50, o niimero inicial de gotas Ny = 2, e vy = 0,5.

A quantidade relativa de goticulas por unidade de volume ¢ ilustrada na Figura
25, a malha uniforme apresenta uma predicao acima da quantidade analitica para classes
de até 40. A densidade numérica das gotas em ¢t = 100 s ¢ ilustrada na Figura 26, as
densidades numéricas para goticulas menores sdo previstas com bastante precisao, mesmo
com uma malha grosseira. Por outro lado, os maiores desvios sao observados nos maiores

tamanhos, onde a densidade reduz drasticamente.
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Figura 25 — Quantidade relativa de goticulas para o caso de apenas coalescéncia.
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Figura 26 — Densidade numérica para o caso de apenas coalescéncia.
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de 0,1.

84
Por fim, a Figura 27 apresenta a densidade numérica das gotas em diferentes

tempos, t = 10 e 100 s para um nimero de classes igual a 40 e constante de coalescéncia

Figura 27 — Densidade numérica para o caso de apenas coalescéncia em tempos distintos
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5.2.3 Quebra e coalescéncia

Nessa tltima etapa de validacdo do método numérico, quebra e coalescéncia serao
modeladas juntas. Blatz e Tobolsky (1945) resolve analiticamente um modelo cinético de

kzl

7ZNN'L —J

quebra e agregacao de polimeros (polimerizagao-despolimerizagao) através da equagao

—kyN; Y ON; — ky(i —1)N; + 2k, > N. (5.26)
j=1 j=i+1
onde k. e k, sao constantes de coalescéncia e quebra, respectivamente
Em uma unidade de monémero, @

1, o nascimento devido a polimerizagao e a
morte devido a despolimerizacao sao iguais a zero. Os autores forneceram uma solucao
analitica dado o conjunto de equagoes para uma populacao inicial de mondémeros Ny. A
identificacdo das func¢oes dos termos fonte leva aos seguintes parametros

— k(v —1), <) =2,

Plv) = (v — ivy)

, 1=1,2
v —1

onde v, é o volume de uma unidade de mondomero e § a fungao delta de Dirac. O termo &
¢é adotado como sendo 1,0, k,

(5.27)
= 0,25.

Blatz e Tobolsky (1945) propoe uma solugao pro conjunto de equagoes dependente
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do tempo, em t = oo a quantidade de polimeros presentes no sistema é

Ny — Ny 1
= 5.28
No K +(K2—1)1/2 ( )

K =1+ ky/k, (5.29)

Ny define a quantidade inicial de particulas no dominio, adotado aqui como sendo
Ny = 10000. A malha utilizada é a malha uniforme para os dois métodos de discretizacao,
dada pela Equacao 5.18, com vg = 1 € 0,4, = 100. A densidade inicial é dada por
N = Nyd(vp — 1), ou seja, tamanho uniforme de polimero, concentrado em vy. A Figura
28 ilustra um comparativo entre a discretizagdo de Hidy e Brock (1970) e de Kumar e
Ramkrishna (1996) no tempo ¢ = 1000 s. Um total de 50 classes sdo utilizadas para obter

esse resultado.

Figura 28 — Comparativo da quantidade relativa de polimeros entre a solugao analitica e
numérica para o caso de quebra coalescéncia em tempos distintos.
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Fonte: Autor.

5.3 Discretizacao da DTG

Os aparelhos analisadores de tamanhos e formas de particulas ou goticulas fornecem
respostas baseadas em classes de tamanho, isso significa que nao é possivel saber a
quantidade exata de goticulas de tamanho d num sistema, mas pode-se conhecer a

quantidade existente entre o tamanho d; e d; .

Frequentemente, os dados sao relatados na forma de histogramas de frequéncia

em relagdo ao tamanho das particulas. A altura da barra do histograma representa a
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quantidade relativa (por exemplo, niimero ou volume) de material em uma classe de
tamanho, como ¢ ilustrado nas Figuras 29a e 29b, para uma distribuicdo com base no
nimero e no volume das particulas, respectivamente. Ademais, a representacao do nimero
e do volume relativo também pode ser representado em uma frequéncia acumulada, em
vermelho, com isso, é direto observar didmetros médios que se distingue em D5 ou D59 €

D, 50 nas duas bases de calculo.

Figura 29 — Comparacao entre os tipos de distribuicao, numérico e volumétrico
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Fonte: Autor.

Isto permite uma boa comparagao com outros dados se forem utilizadas as mesmas
classes de tamanho. A comparacao direta para dados com classes de tamanho diferentes é
obtida por transformacao das coordenadas. Esta mesma desvantagem também torna a
comparacao de dados laboriosa, se os dados procederem de dois instrumentos ou técnicas
com classes de tamanho diferentes, o que normalmente é o caso. Alguns outros didmetros
médios caracteristicos podem ser calculados, a depender da finalidade da aplicagao, a
correlacao utilizada é dada por:
Dy = (220 -

onde f, a frequéncia numérica da dispersao de goticulas no dominio, como exemplificado

(5.30)

na Figura 29a.

Seja f;, o numero de particulas da classe ¢ num determinado volume amostral
Z 1 x 105 mm?®. A Tabela 5 relaciona esses pardmetros com a concentracido numeérica
e a densidade numérica, com as mesmas classes da ilustrada na Figura 29, dado pela

correlagao:

n = (Zﬁ‘/) (5.32)
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onde dV é o intervalo volumétrico da classe, por exemplo. O volume v é calculado
considerando o volume médio da classe, ou seja, 7; = 0,5(v;11 + v;), € as gotas sao

consideradas esféricas, assim, o volume é calculado como v = 7d? /6.

Tabela 5 — Exemplo para as diferentes formas de representar distribui¢oes de particulas.

A A N; n

Classe  f; fi [7] v [mm? f, = fiv; [mm? 7f v (%] _ fi/Z  N;j/AV

fz/ Zj fj flvz/ Zj ijj [mmfi)’] [mm76]

1-2 400 35,2 2,36 942,48 0,84 4E-04  1,09E-04

2-4 600 52,9 18,85 11309,73 10,12 6E-04  2,05E-05

4-8 100 8,8 150,80 15079,64 13,49 1E-04  4,26E-07

8-16 30 2,6 1206,37 36191,15 32,38 3E-05  1,60E-08

16-32 ) 0,4 9650,97 48254,86 43,17 5E-06  3,33E-10
Soma 1135 100 1117778 100

Fonte: Autor

A ISO 9276-1 2014 recomenda o uso da distribuigdo numérica normalizada, 7.
E obtida da normalizacio da distribuicio numérica n. Nesse caso, a drea da barra do
histograma (altura multiplicada pela largura) representa a frequéncia relativa de material

na classe de tamanho ¢ por unidade de volume.

A distribui¢ao que pode ser informada pelo analisador de particulas utilizado na
obtencao dos resultados experimentais desse trabalho se distingue em trés bases: numérica,
volumétrica ou superficial. Na base numérica é descrita a quantidade de particulas presente
na classe pela quantidade total de particulas na fase dispersa, nesse sentido, ﬁ Da mesma
forma, na base volumétrica, denomina o volume ocupado pela classe pelo volume total da

fase dispersa, f,,.

Os dados obtidos para o desenvolvimento desse trabalho estdo na base volumétrica,
fu;» logo, uma correlacao deve transformar-los para a concentracdo numérica N;. Assumindo

que fvi da amostra de volume Z representa bem a distribuigao n(v,t), temos:

;O

Jo,=— 5.33
5 (5.33)
assim, combinando com a Equacao 3.18, a correlacao é dada por:
N, = fn? (5.34)
Uy

O analisador utilizado para esse trabalho é o Bettersizer ST, o equipamento realiza
medigoes de 0,05 a 1500 um com 84 classes (M = 84). Essas classes sao representadas pelo
pivd x = 0,5(vg +vg41), definidas pela relagdo geométrica vyyq /vy, =~ 1,445125, k =0, .., M

e vy = 7,87 x 107°um? (dy = 0,053 pm). Assim, um modelo de ajuste para as classes
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utilizadas pelo equipamento pode ser dado por:

vp = 1,445%, (5.35)

A técnica de pivo fixo com malha geométrica, proposta por Kumar e Ramkrishna
(1996), foi utilizada na solu¢ado da PBE. Um total de 64 classes de tamanho de 0,14 a
325,2 pm foi utilizado na discretizagao, totalizando um sistema de 64 equagoes diferenciais
ordinarias nao lineares (EDO) no tempo. As classes reduzidas ajudam a ganhar tempo
nas simulagoes, tendo em vista que as menores e maiores classes nao tiveram frequéncia
volumétrica maior que zero em todas as observagoes experimentais. O volume médio e o

diametro médio de cada classe do dispositivo é ilustrado na Figura 30.

Figura 30 — Classes utilizadas pelo equipamento analisador de particula.
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Fonte: Autor.

Essas classes sao implementadas na resolu¢ao dos modelos para os pivos x; =
0,5(vir1 + v;), vide Figura 1.

5.4 Recurso computacional
Todas as simulacoes foram realizadas com o seguinte hardware e software disponivel:
« Processador Intel® Core™ i9-12900KF 4.30Ghz (max 4.6Ghz) 16 ntcleos
e Memoéria RAM 64GB 4x16GB 2666MHz DDR4 DIMM

e Placa de video NVIDIA GeForce® GTX 1660

« SSD Kingston 1024GB
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o Disco rigido HD ST2000DMO001 Seagate® 2TB
o Windows 11 64 bits

o Python versao 3.10.12
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6 Resultados

6.1 Andlise dos resultados experimentais

O gréfico da Figura 31 ilustra o comportamento das medidas de pressao no teste
de identificagdo 71, conforme codificado na Tabela 3. Além disso, a figura destaca em
verde as leituras experimentais consideradas em regime permanente sobre as curvas de
pressao. Essas leituras correspondem a cerca de um minuto de escoamento estavel antes
de qualquer mudanga na configuragao, como vazao ou posicao de abertura de valvula. Os
regimes permanentes serao denominados marcos, representando os periodos de retirada de
amostras do circuito. No exemplo apresentado, ha trés marcos em um unico teste. Com
uma taxa de amostragem de 6 Hz, obtém-se 360 leituras dos medidores durante o regime
permanente. As avaliagoes serao feitas com os dados em regime permanente e para saber se

a amostra é representativa, uma analise do tamanho da amostra é inicialmente realizada.

Figura 31 — Teste de identificacdo 71, Weber 6,04 e Aberturas 100, 15 e 12, Tab. 3, com
todas as pressoes no circuito.
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Fonte: Autor.

A verificagdo do tamanho da amostra é feita utilizando cédlculo de tamanho de
amostra considerando um erro estatistico do intervalo de confianca da média amostral.

Considera-se que a amostra ¢ suficientemente grande (niimero de amostras n, > 30), com
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distribui¢cao normal em torno da média. O intervalo de confianca é dado por:

S S
IC(1 — = |T—Zi_e——, T+ Li_a 1
C(1—a) <a: g na,az+ 1-a n_a> (6.1)

onde Z;_g ¢ o valor critico da distribuigao normal padrao ou nimero de desvios-padrao

da média. Com uma margem de erro do IC, e, equivalente a:

S

€ = Zl_% m (62)
O tamanho da amostra ¢ dado por:
2
s
Ny = Z?le-% (6.3)

Adotando uma margem de erro e correspondente a 1% da média durante o periodo
de 1 minuto de amostragem, determina-se a quantidade minima de amostras necessarias
para cada variavel. Esse calculo considera todas as medicoes realizadas nos 41 testes
da linha principal, Tabela 3, com 1 minuto de amostragem no regime permanente de
cada condicao de abertura de valvula e nimero de Weber, e é dado na Tabela 6. O
valor de Z7 /o obtido da tabela de distribui¢do normal padrao, dado av = 5% ¢ igual a
Zoors = 1,96.

Tabela 6 — Sensores e quantidade de amostras.

Identificacao do sensor Nimero de amostras

TIT-01 [°C] 0,2
TIT-02 [°C] 1,0
PT-01 [bar] -
PT-02 [bar] 43,3
PIT-01 [bar] 57,0
PIT-02 [baz] 161,1
PIT-03 [bar] 247,2
PIT-04 [bax] 3914
FT-01 [kg/min] 1,3

Massa especifica [kg/m? 0,05
Fonte: Autor

Com uma quantidade de marcos avaliados de 126 (médias de cada propriedade
dos sensores), nimero que representa a quantidade de retiradas de amostras ao longo dos
41 testes da linha principal. A maior amostragem presente é o da leitura de PIT-04, que
opera em uma pressao mais baixa mas um desvio padrao que é relativamente proximo

dos demais (0,015 bar para todos os sensores de pressao). Dessa forma, utilizar os valores
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médios provenientes de 1 minuto de regime permanente é aceitavel para realizar as analises
subsequentes, dado que a maxima quantidade de amostras necessdrias, definido 1% de
margem de erro e 5% de nivel de significancia no intervalo de confianca, foi de 391 amostras

para a maior quantidade de amostras, e no célculo da média ¢ utilizado 360.

Isso posto, a Figura 32 apresenta o d,go pela taxa de dissipacao de energia cinética
média, €, Eq. 5.1, obtida no extrator EXT-03, ou seja, apés escoar pela obstrucao da
valvula MV-01. Cada marcador no grafico representa o didmetro médio de 3 analises
a partir de uma retirada de amostra em uma determinada condi¢ao hidrodinamica de
escoamento, os graficos sao separados pela concentragao volumétrica da fase dispersa

devido ao seu impacto no didmetro médio de gota.

Figura 32 — Resultados experimentais de todos os testes da Tabela 3 para o didmetro d,gg
apos a valvula MV-01.
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Fonte: Autor.

A estimativa da energia cinética turbulenta dissipada é feita utilizando a Equagao
5.1 com o comprimento de dissipacao de 5 vezes o didmetro da tubulacao. Essa estimativa
serd analisada com mais detalhes nos modelos apresentados nas Figuras 39 e 51. Alterar
esse volume de dissipacao nao altera o padrao de distribui¢ao dos dados. De acordo com os
resultados experimentais de Silva, Medronho e Barca (2019), a correlagao entre o didmetro

maximo, utilizando d,gg, € a taxa de dissipacdo é descrita como d,q, ox €942, Esses dados
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abrangem taxas de dissipacao elevadas, na escala inercial e com uma faixa muito mais
ampla, variando entre 10000 < € < 310000 W /kg (m?/s?).

A Figura 33 apresenta a razao do didmetro caracteristico da distribuicao, Dy g,
antes e apos a passagem pela valvula MV-01, Dy ga e Dy 3d respectivamente, obtida nos
extratores EXT-02 e 03. Os resultados sugerem que a obstrucao da valvula nao altera
significativamente o Dy 3, apresentando variagoes em torno de 1, indicando tanto quebra

quanto coalescéncia.

Figura 33 — Resultados experimentais para a razao de diametro Dy, 3 antes e apos a
valvula MV-01. Marcadores: abertura da valvula MV-01 por cor, concentragao
de H20 por forma)
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Fonte: Autor.

A variagao do didmetro médio ficou em torno da unidade, nao apresenta correlacao
com Reynolds, Weber, taxa de dissipacao de energia ou abertura de valvula. A maior parte
dos experimentos nao houve quebra na passagem pela valvula MV-01, mesmo explorando

os limites de capacidade do circuito experimental.

Ja a Figura 34 ilustra a razao do diametro caracteristico da distribuicao, Dy 3,
obtido na amostra do extrator EXT-05 e 06, ou seja, antes e depois de passar pela obstrugao
da valvula MV-02. A valvula MV-02 é um bom coalescedor de gotas. A DTG chega a
montante da valvula MV-02 com um didmetro médio em média 25% maior do que a
jusante da MV-01, o que contribui para uma maior taxa de coalescéncia, o que pode ser
visto através da Tabela 7, onde d,g9 é a média na concentracdo de fase dispersa. A Figura
35 apresenta os resultados do didmetro médio d,gy depois da valvula MV-02 em funcao da

dissipacao de energia cinética média na valvula.
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didmetro Dy 3 antes e apos a valvula MV-02.
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Figura 34 — Resultados experimentais de todos os testes da Tabela 3 para a razao de

Tabela 7 — Diametro médio d,9yp comparativo entre jusante da valvula MV-01 e montante

da valvula MV-01.

H20 v/v %

MV-01 dvgod MV-02 dvgoa,

5

10
15
20

10,9 14,5
22,2 28,8
29,3 42,2
38,5 63,1

Fonte: Autor.
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Figura 35 — Resultados experimentais para o didmetro d,g apds a valvula MV-02, todos
os testes feitos da Tabela 3.
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Fonte: Autor.

A razao de viscosidade 4/ p. nos experimentos varia entre 0,007 e 0,008. Nesta
faixa, GRACET (1982) identificou que o ntmero de capilaridade critico, Eq. 4.4, em
escoamentos cisalhantes simples (Couette) é aproximadamente Ca..;; =~ 2, enquanto em
escoamentos extensionalmente irrotacionais, o valor critico é cerca de Ca..;; ~ 0,4. Nos
testes, o numero de capilaridade, dado a partir da relacdo em 4.4, é avaliado para os
didmetros méaximos a montante das valvulas (considerando d,,., = dy99). Para a valvula
MV-01 o niimero de capilaridade maximo de cada teste ficou entre 0,25 e 1,0. Por outro
lado, para a valvula MV-02, ficou entre 0,1 e 0,35, abaixo do critico considerando os dois
tipos de cisalhamento de fluido. O nimero de capilaridade maximo na MV-02 ainda ¢é
menor que o critico diminuindo a intensidade da quebra, explicando o maior didmetro das
gotas gerado na MV-02. Na MV-01, os fendomenos de quebra e coalescéncia ocorrem em

intensidades similares pouco afetando o diametro das gotas.

Um total de 31 testes que apresentaram redugao no diametro médio Dy g estao
listados na Tabela 8, Rpy3 ¢ a razao entre o didmetro Dy 3 a jusante e montante. Esses
testes incluem diferentes fracoes volumétricas da fase dispersa e variadas aberturas de
valvula, proporcionando uma ampla gama de DTGs para a avaliacdo dos modelos de

quebra e coalescéncia de gotas.



Capitulo 6. Resultados 96

Tabela 8 — Matriz de testes selecionados da linha principal com a configuracao de abertura
das valvulas MV-01 e MV-02.

Identificagao do teste H20 v/v % Abertura MV-01 e MV-02 % MV-01 Rpy3

50A20W6 5 20 0,932
52A15W10 ) 15 0,985
52A20W10 ) 20 0,995
54A15W4 5 15 0,992
55A12W5H ) 12 0,930
55A12W3 ) 12 0,935
58A20W2 ) 20 0,983
59A15W1 ) 15 0,904
60A15W3 ) 15 0,932
60A20W3 ) 20 0,958
61A12W4 ) 12 0,760
62A12W4 ) 12 0,767
63A15W6 10 15 0,699
64A12W4 10 12 0,883
65A15W3 10 15 0,917
66A12W2 10 12 0,689
67A12W5 10 12 0,996
69A10W3 10 10 0,957
7T0A10W2 10 10 0,855
7T1A12W6 10 12 0,992
T4A12W5 15 12 0,885
T4A15W5H 15 15 0,950
75A15W6 15 15 0,928
TTA12W4 15 12 0,924
7T8A12W3 15 12 0,974
79A12W4 15 12 0,987
S80A10W3 15 10 0,789
81A12W7 15 12 0,743
82A15W6 20 15 0,992
84A12W15 20 12 0,969
87TA12W10 20 12 0,977

Fonte: Autor

Testes iniciais com modelos de quebra e coalescéncia de Coulaloglou e Tavlarides
(1977), apresentaram taxa de quebra muito acima do observado experimentalmente, modelos
desenvolvidos para o regime turbulento de dissipacao de energia inercial superestimam a
quebra observada no regime viscoso ou laminar, dito isso, uma anélise da turbuléncia a
jusante da valvula é realizada seguindo uma metodologia similar a de Mitre et al. (2014)
com base no modelo espectral de turbuléncia descrito no trabalho do Pope (2000). O
objetivo ¢ situar os maiores didmetros de gotas presentes na emulsao com relacao as

menores escalas de dissipacao de energia turbulenta, a escala de Kolmogorov.

Nos trechos retos do circuito, o escoamento permaneceu laminar em todas as
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rodadas experimentais. Contudo, apds a restricao imposta pelas valvulas, é esperado que
o comportamento laminar seja perturbado, gerando turbuléncia localizada imediatamente
a jusante. Uma andlise detalhada das escalas de turbuléncia, apresentada na Tabela 9,
destaca os casos extremos de taxa de dissipacdo de energia, €. A maior taxa de dissipac¢ao
tende a ocorrer nas menores aberturas de valvula, 10%, e o inverso também é verdadeiro,
nesse caso para uma abertura de 20%, porém para as aberturas mais baixas, o limite de
operacao do circuito impoe uma restricao na vazao e assim, a maior taxa de dissipacao de

energia observada foi para a abertura de 15% para a valvula MV-01.

Tabela 9 — Anélise de escala de turbuléncia a jusante da valvula MV-01 e 02.

Varidvel MV-01 MV-02
49A15W5 59A20W1 49A15W5 87A11W10

Weber 5 1 5 10

¢ v/v [%] 5 5 5 20
MV-01 [%] 15 20 15 10
MV-02 [%] 15 20 15 10
AP 10°[Pa] 1,228 0,087 1,228 4,07
w [kg/min] 29,17 10,19 29,17 17,3
U [m/s] 1,62 0,567 1,62 0,97
Unao m/s] 10,8 2,8 10,8 8,78
h [mm] 3,1 4,19 3,1 2,30
u' [m/s] 2,16 0,567 2,16 1,75

¢ [m2/s?] 2187,88 54,59 1804,2 4317,1
k [m2/s?] 7,02 0,48 7,0 4,6

A [pm] 195.4 490,6 205,1 168,52
L [mm] 8,5 6,1 10,3 2,3
Rey. 152,9 29 185,4 32,7
Rey, 31,9 13,9 35,16 14,7
Ly1/L. [mm] 0,77 1,12 0,75 1,09
Ly [mm] 6,62 6,9 7,74 2,52
Rer 97 26 113,8 29.2

Fonte: Autor

A variavel h é a altura do orificio de passagem de fluido pela valvula, variando de 0

a D, proporcional a abertura da valvula. v’ é a flutuacao de velocidade estimada a jusante

como sendo 20% da velocidade maxima do jato gerado pela restri¢ao. Para um escoamento
incompressivel, podemos aproximar a velocidade maxima pela seguinte expressao:

D2

Unpow = Uﬁ (6.4)

Sendo D o didmetro da tubula¢do. Com base no modelo espectral de Pope (2000),

se as gotas apresentam didmetro menor do que o comprimento de Kolmogorov, Ay [pm],

e o numero de Reynolds de Taylor, Rey, ¢ menor do que 30, isso tem varias implicagoes

importantes. O nimero de Reynolds na escala de Taylor é um parametro que caracteriza
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a intensidade da turbuléncia em relacao aos efeitos viscosos. Valores baixos sugerem que
os efeitos viscosos dominam, podendo existir quebra se o niimero de capilaridade for
superior ao critico, Ca > Cag.;. As gotas estao em um regime onde a dissipagao de
energia ¢ dominada pelos efeitos viscosos. Com as gotas menores do que o comprimento
de Kolmogorov, que representa a menor escala de turbuléncia, onde a viscosidade domina,
elas nao sao significativamente afetadas pelas flutuagoes turbulentas maiores. A Figura 36
ilustra o didmetro maximo de gota, d,q9, presente na emulsao a jusante da valvula MV-01

pela escala de comprimento.

Figura 36 — Relagao entre o maior didmetro de gota presente na emulsao, d,,q.. = dygg,
jusante da valvula MV-01 e a escala de comprimento de Kolmogorov.
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Fonte: Autor.

Um nimero de Reynolds na escala de Taylor menor do que 30 indica que o
escoamento estd em um regime de baixa turbuléncia. A subescala inercial realmente nao
existe na valvula MV-01, e o mesmo resultado é obtido na valvula MV-02, com um modesto
deslocamento dos dados em direcao a subescala inercial, como pode ser visto na Figura
37. Portanto, nao existe a subescala inercial, o que implica a implementacao de modelos

desenvolvidos para a faixa de dissipagao turbulenta.



Capitulo 6. Resultados 99

Figura 37 — Relagao entre o maior diametro de gota presente na emulsao, d,,q.. = dygg, &
jusante da valvula MV-02 e a escala de comprimento de Kolmogorov.
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Fonte: Autor.

6.2 Modelos de quebra e coalescéncia de Coulaloglou e Tavlarides

Nesta subsecao, sera avaliada a implementacao do modelo de Coulaloglou e Tavla-
rides (CT). O modelo ¢é aplicado as escalas inerciais de quebra e, portanto, ji se espera
que a taxa de quebra obtida apresente valores significativamente superiores aos observados
experimentalmente. A modelagem é composta pelas equagoes de frequéncia de quebra
(3.35), frequéncia de coalescéncia (3.58) e funcao de distribui¢do das gotas filhas (3.47),
considerando quebra binaria ¢ = 2.

Inicialmente, serao atribuidas constantes disponiveis na literatura para o modelo

proposto, conforme detalhado na Tabela 10.
Tabela 10 — Constantes para o modelo de Coulaloglou e Tavlarides.
CYb Ce C’c Ce
0,4 0,08 28E-6 1,83E9
0,00481 0,08 2,8E-6 1,83E9

Referéncia
CT 1977 (COULALOGLOU; TAVLARIDES, 1977)

CT Liao (LIAO; LUCAS, 2009)

Fonte: Autor

Foram realizados testes de convergéncia da solugao. A Figura 38 apresenta os

resultados do célculo do erro médio na MV-01 v para diferentes discretizacoes tempo-
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rais da equacao de balango populacional. O refinamento do passo de tempo exibiu um
comportamento assintotico, sendo que 100 passos de tempo foram suficientes para obter

resultados numéricos independentes da discretizacao temporal.

Figura 38 — Teste de convergéncia da solucdo em termos do erro médio, v, para o modelo

CT Liao.
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Fonte: Autor.

De maneira semelhante, foi realizada uma avaliacao da sensibilidade da resposta da
simulacao em relacao ao parametro de comprimento de dissipagao utilizando o modelo CT
de Liao. A Figura 39 mostra o quao critico é a determinacao de Vs, 0 comportamento
quase assintotico se deve ao aumento do tempo de integracao promovendo o equilibrio
entre a taxa de quebra e a taxa de coalescéncia. O erro crescente com o aumento de Ly,
pode ser explicado pelo fato de que o aumento do volume de dissipacao prolonga o tempo
de residéncia das gotas, submetendo-as aos processos de quebra e coalescéncia alterando a
DTG significativamente. Como o modelo de CT Liao, com as constantes avaliadas, prevé
taxas de quebra muito superiores as observadas experimentalmente (como sera discutido
adiante), o erro aumenta proporcionalmente. Os testes de sensibilidade foram realizados

utilizando 100 passos de tempo.
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Figura 39 — Teste de sensibilidade da solucao quanto ao parametro de comprimento de
dissipacao utilizando o modelo CT Liao.
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Fonte: Autor.

As estimativas de erro também tendem a crescer com o aumento da concentragao
da fase dispersa, como mostrado na Figura 40 para a valvula MV-01. Esse comportamento
¢é semelhante e apresenta magnitude de erro proxima a obtida para a valvula MV-02. Com
o aumento da concentragao da fase dispersa ¢, a taxa de coalescéncia prevista pelo modelo
CT (3.58) aumenta, porém a taxa de quebra cresce de forma significativamente mais
acentuada devido a relagio proporcional ao fator (1 + ¢)?. Isso resulta em estimativas de
taxas de quebra excessivamente elevadas, nao observadas experimentalmente, considerando

os dados obtidos na escala de dissipacao a jusante da valvula.

Um exemplo dos resultados obtidos pode ser observado nas Figuras 41a e 41b,
referentes as valvulas MV-01 e MV-02, respectivamente, com 15% de agua. A curva
simulada é representada pela linha continua verde, enquanto as curvas experimentais sao
indicadas pelas linhas tracejadas: tracejado curto azul para a montante e tracejado longo

laranja para a DTG a jusante da valvula.



Capitulo 6. Resultados 102

Figura 40 — Erro relativo de todos os testes da Tabela 3, ¢ Eq. 5.6, para a DTG apés a
valvula MV-01.

600 | @ | @ CT Original
(] # CT Liao
]
xe 500 s s i
= P a
= 400 T - i
= |° o $
= ~ >
(] 0
2 300r @ @ i
2200 & 1
z ) x
= 100 % ;; T Lgiss = 5D
x x ¥ %
ok % X 2 x|
5.0 7.5 10.0 12.5 15.0 17.5 20.0

Concentragio de dgua [-]

Fonte: Autor.

Figura 41 — DTG simulada apés as valvulas MV-01 e 02 utilizando o modelo CT Liao do
teste SOA1I0W3, Tab. 8.
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Fonte: Autor.

Assim, sumarizando os resultados obtidos para os dois modelos em indicadores
sintetizados, as Tabelas 11 e 12 apresentam uma comparagao dos erros, expressos em
porcentagem, para diferentes constantes do modelo aplicadas as valvulas MV-01 e MV-02,
respectivamente. As colunas das tabelas estao organizadas em duas se¢oes principais: CT
Liao e CT Original. Como mencionado anteriormente, o modelo de quebra na subescala

inercial nao ¢ adequado para a escala de dissipagao de energia, onde essa subescala nao
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existe, resultando em uma distribui¢cado muito menor do que a obtida fisicamente. A métrica
Er, Eq. 5.9, apresenta valores negativos, indicando que a distribuicdo simulada & jusante
das valvulas esta deslocada a esquerda dos resultados experimentais, ou seja, com redugao
do diametro médio. Esse deslocamento se intensifica com o aumento da concentragao da
fase dispersa, alcangando -47,5% no CT Liao para a MV-01 e -55,4% para a MV-02. Além
disso, os erros relativos médios sao maiores na valvula MV-02 do que na MV-01, o que
se deve ao fato de o modelo nao predizer satisfatoriamente o fendmeno de coalescéncia

observado na segunda valvula.

Tabela 11 — Erro médio na MV-01 [%] para diferentes constantes do modelo.

CT Liao CT Original
¢ % v/v — — — —
¢ % ¢maac % Er % 77Z) % ¢maa: % Er %
5 9,6 58,6  -23,4 150,9 376,4 -50,6

10 28,5 55,2  -34,6 297,1 4329 -71,8

15 32,5 60,7 -34,5 386,6 487,0 -75,6

20 81,8 151,99 -475 536,1 614,7 -85,1
Fonte: Autor

Tabela 12 — Erro médio na MV-02 [%] para diferentes constantes do modelo.

6%/ CT Liao CT Original
0V/V — — — —
(0 % Ymaz % Er % P %o Ymaz % Er %
5 274 85,1  -31,8 229,5 4579 -60,0

10 58,1 137,56 -422 393,8 486,4 -77,6

15 89,9 176,5 -49,3 473,2 504,2 -83,1

20 106,5 202,6 -55,4 574,0 637,3 -90,1
Fonte: Autor

Por fim, as Figuras 42 e 43 apresentam a DTG predita para a valvula MV-01 pelos
modelos CT Original e CT Liao, respectivamente. Os resultados indicam que a taxa de
quebra prevista é muito superior a observada experimentalmente. A constante de quebra
menor, relatada na revisao de Liao e Lucas (2009), forneceu resultados melhores, porém

ainda nao satisfatorios.
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Figura 42 — DTG simulada ap6s a valvula MV-01 utilizando o modelo CT com as cons-
tantes de Coulaloglou e Tavlarides (1977).
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Figura 43 — DTG simulada apés a valvula MV-01 utilizando o modelo CT com as cons-
tantes de Liao e Lucas (2009).
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6.3 Otimizacao dos parametros dos modelos de quebra e coalescén-

cia de Coulaloglou & Tavlarides

Um ajuste das constantes do modelo CT descrito na se¢do anterior é realizado
pela implementacao de um calculo iterativo utilizando o método de otimizacao numérica
global SHGO (Simplicial Homology Global Optimization), disponivel no Python Scipy
(VIRTANEN et al., 2020), para ajustar os pardmetros com os dados experimentais. A
funcdo objetivo minimiza o erro entre os resultados simulados e os experimentais através
da média dada na Equacao 5.4. Para cada conjunto de parametros testados, o método
resolve o balanco populacional e retorna as métricas necessarias para a avaliagdo da fungao

objetivo.

O método SHGO foi escolhido devido a sua capacidade de realizar uma busca
global eficiente antes de refinar as solugoes localmente, demonstrando ser uma abordagem
eficaz para o ajuste global. A configuragao incluiu a definigdo de 200 pontos iniciais de
amostragem, com limites minimo e maximo estabelecidos para as 4 constantes no intervalo
entre 107% e 101, respectivamente. O método de amostragem inicial adotado foi a sequéncia

de Sobol, que gera ntimeros quase aleatérios de baixa discrepancia.

A otimizacao foi realizada apenas para a valvula MV-01, para cada um de 16 testes
selecionados aleatoriamente, com 100 passos de tempo e comprimento de dissipacao Lg;ss
igual a 5 didmetros. Nessas avaliacoes, o comprimento de dissipacao foi mantido constante.
Contudo, existem resultados, como os apontados por Mitre et al. (2014) e Guan, Yang e
Nigam (2020), que indicam que o volume de dissipagdo dependente das propriedades do
escoamento, incluindo a nao homogeneidade da dissipagao de energia, melhora a predigao

da simulagao do balan¢o populacional.

As médias das constantes obtidas estao apresentadas na Tabela 13. Observou-se
um aumento das constantes de quebra Cy e C, da Equacao 3.35, porém, como a taxa de
quebra é inversamente proporcional a C, e sua alteracao foi de 5 ordens de magnitude, o
efeito resultante foi a reducao da taxa para todos os didmetros das goticulas. Além disso, a
taxa de coalescéncia apresentou um leve aumento, resultando em uma variacao quase nula
da concentragdo numérica das gotas ao longo do tempo de integragao. Isso reduziu o erro
médio das simulagoes na valvula MV-01, dado que, na maioria dos casos experimentais,

foi observado pouca alteracao no didmetro médio, cerca de £20% de variacio.

Tabela 13 — Comparativo das constantes otimizadas do modelo de Coulaloglou e Tavlarides.

Referéncia C, C. C. C.
CT 1977 (COULALOGLOU; TAVLARIDES, 1977) 04 0,08 28E-6 1,83E9
CT Otimizado 36 14E3 1,8E-4 14F10

Fonte: Autor
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A Figura 44 apresenta dois dos melhores resultados de simulacao em casos onde
houve redugao do didmetro médio das gotas na passagem pela MV-01. Os resultados
simulados apresentam erros, v, inferiores a 1% em comparacao a DTG obtida a jusante,
com abertura de vélvula de 12% para ambos os casos e uma reducao do Dy 3 em aproxima-
damente 0,77. Esses dois casos referem-se a concentracoes de dgua de 5%. Apesar de serem
os melhores resultados, o modelo ajustado ainda nao consegue predizer adequadamente a

quebra das gotas com diametro superior a 30 micras na passagem pela valvula.

Figura 44 - DTG simulada apds as valvulas MV-01 utilizando o modelo CT com as
constantes otimizadas.

T T
N ==-Mont. MV01 - ==+Mont. MV01

0.06 \ — Sim. j'us4 MVO0L | 0.06 F ‘I‘ \ —Sim. j'us. MVO01 |
==Exp. jus. MV01 ==Exp. jus. MV01
0.05 1= 0.05 1

CT opt CT opt

N: 61 N: 62
We: 4 We: 4
L H20: 5% _ - H20: 5% _
0.04 MVO01: 12% 0.04 MVO01: 12%
Re: 156.0 Re: 149.1
Rpas: 0.76 Rpag: 0.77

e: 0.9% et 0.7%

Frequéncia volumétrica f, [%]
L
Frequéncia volumétrica f, |

0.031 0.031 1
0.021 1 0.021 1
0.01p 1 0.01p 1
0.00 1 0.00 1
0.1 1 10 100 0.1 1 10 100
Didmetro da gota [pm] Didmetro da gota [pm)]
(a) Teste 61A12W4. (b) Teste 62A12W4.

Fonte: Autor.

O resultado da Figura 44a ¢é bastante similar ao apresentado na Figura 44b.
Esses testes possuem uma diferenca temporal de 5 dias entre suas realizacoes, tendo
sido submetidos ao mesmo processo de homogeneizacao, com os mesmos parametros de
numero de Weber e abertura de valvula. A taxa de dissipacao de energia também é muito
proxima, com valores de 1915 e 1800 m?/s3, respectivamente, apresentando uma diferenga

de aproximadamente 7%.

A Figura 45 ilustra dois dos piores resultados de simulagao, que ocorreram nos
casos com as maiores redugoes do didmetro médio das gotas na passagem pela MV-01.
Nesses casos, os erros simulados, 1, ultrapassam 10% em relacao & DTG obtida a jusante,
com redugao do Dy 3 em aproximadamente 0,7, ambos referentes a concentragoes de agua
de 10%. E importante ressaltar que, embora o erro ainda seja relativamente baixo quando
comparado aos resultados do modelo anterior, a métrica de calculo do erro e seu uso como

funcao objetivo nao se mostrou ideal. Isso ocorre porque a métrica nao atribui maior peso
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aos casos em que a DTG sofre mudancas significativas. Dessa forma, o uso de simulacoes

com um tunico objetivo se revelou pouco adequado para esse fim.

Figura 45 — Pior resultado para a DTG predita apds as valvulas MV-01 utilizando o
modelo CT com as constantes otimizadas.
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Fonte: Autor.

Sumarizando os resultados para as diferentes concentragoes de agua, a Figura 46
apresenta a distribuicao do erro ¢ em fun¢do da concentragdo de adgua para todos os
testes na MV-01. Os erros obtidos sdo independentes da concentragao da fase dispersa,
mas dependentes da variacao do didmetro médio, uma vez que o modelo nao consegue
representar satisfatoriamente os casos com maior quebra de gotas. Esse comportamento
pode ser atribuido ao fato de que, entre os 16 testes utilizados para otimizacao, apenas 3
apresentaram uma quebra significativa, reducao do didmetro médio das gotas. Esses casos
resultaram em constantes de otimizacao muito distintas dos demais, mas nao influenciaram
significativamente as constantes médias calculadas para todos os testes, como mostrado na
Tabela 13. Além disso, o modelo nao incorpora ajustes que expliquem de forma consistente

os resultados experimentais obtidos.

Para a valvula MV-02, um comparativo dos erros médio e maximo ¢é apresentado
na Tabela 14. Os erros médios obtidos sao, em média, 10 vezes superiores aos da MV-01,
devido a observacao de intensa coalescéncia, que o modelo otimizado nao consegue prever
satisfatoriamente, uma vez que a otimizacao foi realizada exclusivamente para a valvula
MV-01. Para reduzir os erros de simulacao na MV-02 a valores préoximos aos obtidos na
MV-01, o parametro de coalescéncia C, precisaria ser ajustado para C, = 1072, em vez de

1,8 x 1074, devido a significativa coalescéncia observada em todos os testes. Na MV-02, o
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Figura 46 — Erro relativo, 1), na MV-01 para diferentes concentragoes utilizando os para-
metros otimizados.
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Fonte: Autor.

erro mostra forte dependéncia da concentracao volumétrica, alcancando até 45% de erro

maximo para fracoes volumétricas de dgua proximas a 20%.

Tabela 14 — Erro na predicao da DTG para valvula MV-01 e MV-02 em diferentes fracoes
de fase dispersa do modelo CT com constantes otimizadas.

CT Otimizado MV-01 CT Otimizado MV-02

O % B % T % dnn % B %
5 04 1,2 2.1 41 149 9.6
10 21 176 6,6 47 135 -105
15 14 82 6,2 84 24,9 17,8
20 1,3 4.8 -2,1 11,1 448 -18,3

Fonte: Autor

As gotas coalescem ao longo da linha de escoamento, chegando a valvula MV-02 com
diametros maiores do que os observados a montante da MV-01. Isso pode ser constatado
na Figura 47 e na Figura 48. Embora gotas maiores possam favorecer uma maior redugao
do didmetro médio pela quebra, a coalescéncia predominante foi observada. A Figura 47
apresenta os valores de diametro médio medidos a montante e jusante das valvulas MV-01
e MV-02. Foi identificado que, nos casos com menor abertura de valvula, ocorre maior
coalescéncia a jusante da valvula MV-02. Comparando os resultados entre JV1 (jusante da
MV-01) e MV2 (montante da MV-02), observa-se em todos os testes que ha coalescéncia

significativa ao longo da linha de escoamento.

Esses resultados sugerem que a taxa de dissipacao de energia na valvula MV-02
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pode ser mais baixa do que na MV-01 e/ou que o método de extragao tenha exercido uma
influéncia significativa nos resultados experimentais. Apesar dos dispositivos extratores
terem sido testados e verificados para garantir uma velocidade de escoamento inferior a da
linha principal, esses fatores ainda podem ter contribuido para as discrepancias observadas.
Essas constatacoes indicam a necessidade de investigacoes e andlises adicionais para uma

melhor compreensao dos resultados.

A Figura 48 apresenta o didmetro médio das gotas em fung¢ao da fragao de fase
dispersa e dos locais de extracao ao longo do circuito. O ponto 1 estd mais proximo do
vaso de pressdo (reservatério inferior), enquanto o ponto 6 representa o final do circuito,
no reservatorio superior. Observa-se uma tendéncia de aumento do didmetro médio com o
aumento da fragao de fase dispersa, o que era esperado. Além disso, nota-se um maior
deslocamento vertical das curvas para fragoes mais elevadas de fase dispersa. Os extratores
5 e 6, localizados a montante e jusante da valvula MV-02, ja no fim do circuito, apresentam
os maiores didmetros médios, evidenciando a ocorréncia de coalescéncia ao longo do

escoamento.

Figura 47 — Média do didmetro médio Dy, 3 experimental para todos os testes com fase
dispersa 15% e Weber de 3. MV1: montante da valvula MV-01 e JV1, jusante
da valvula MV-01.
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Figura 48 — Média do didmetro médio Dy 3 experimental para todos os testes realizados
na linha principal em cada extrator. Montante e jusante da valvula MV-01,

extrator 2 e 3. Montante e jusante da MV-02, extrator 5 e 6.
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Fonte: Autor.

6.4 Modelos de quebra e coalescéncia de Mitre

Tendo em vista os resultados dos modelos de quebra na subescala inercial, esta
secao discutird os resultados obtidos pela aplicacao de uma modelagem para a subescala

viscosa.

A implementacao dos modelos de quebra e coalescéncia com as constantes originais
de Mitre foi realizada utilizando dois cenérios para a eficiéncia de coalescéncia: uma
eficiéncia constante (A = 1, CCE), representada pela Equacao 3.61, e uma eficiéncia
modelada para interfaces méveis (CEM), conforme a Equagao 3.65. O modelo de quebra
foi mantido o mesmo para ambas as abordagens de coalescéncia, sendo definido pela
Equacao 3.44. Para a aplicagdo dos modelos, foram consideradas duas abordagens distintas,
conforme discutido por Mitre et al. (2014), que se diferenciam na forma de estimativa dos

parametros por meio de otimizacao. Essas abordagens sao descritas a seguir:

o S1: Os erros experimentais nas variaveis explicativas nao sao considerados.

e S3: Os erros experimentais nas variaveis explicativas sao considerados e o volume de

dissipacao é estimado (varidvel explicativa).

Ha ainda uma terceira abordagem, S2, que considera as variaveis explicativas com
volume de dissipa¢do constante. Contudo, esta abordagem nao sera considerada, pois
os valores médios obtidos sao proximos ao modelo CCE da abordagem S1. A principal
diferenca observada no S2 estd nos intervalos de confianga, que sao cerca de 10 vezes

maiores devido a presenga de erros nas variaveis explicativas. J4 na abordagem S3, os
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intervalos de confianga sao significativamente menores, uma vez que os valores otimizados
para o volume de dissipagao foram considerados, resultando em maior precisao (MITRE
et al., 2014).

Para esse trabalho, como a regiao de escoamento da valvula difere de um retangulo,
como pode ser visto na modelagem CAD da Figura 49, formando uma linula ou meia-lua,

o Reynolds maximo é definido como sendo:

Dy, 4
Repy — V20 40 (6.5)

U, v, P

onde Dj, é o didmetro hidraulico da abertura da valvula e P é o perimetro da regiao de
passagem de fluido, ou seja, a area formada na interseccao do circulo no diametro da
tubulagao e a area do obturador da valvula. Aproximando a regidao do obturador da valvula
gaveta para o mesmo didmetro interno da valvula, D, o perimetro pode ser facilmente

obtido por geometria analitica como sendo:
P =7D — 2D arccos(Ay) (6.6)

sendo A, a abertura percentual da valvula, variando de 0 a 1 (100%). Quando a abertura
de véalvula é 0, o perimetro é 0, quando a abertura é 100%, arccos(1) = 0 e o perimetro

equivale a wD.

Figura 49 — Vista frontal e de se¢ao de corte de uma modelagem da valvula gaveta 3/4
polegadas utilizada no circuito.
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(a) totalmente fechada, 0% de abertura. (b) totalmente aberta, 100%.

Fonte: Autor.

Como mencionado, os parametros de S3 utilizaram as estimativas do volume de
dissipacao da valvula fornecidas pelo algoritmo de otimizagao realizado por Mitre et al.
(2014). Em vez de aproximar o volume de dissipagdo por um modelo, como o da Equacgao
5.2, as constantes sdo obtidas através de uma otimizacao desse volume, de forma que o

erro da simulagdao em relagdo aos dados experimentais seja minimizado. Os dados originais
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estao dispostos na Tabela 15. Entre os parametros aplicados, a quantidade de gotas gerada

na quebra, ¢, variou entre 26 e 32.,7.

Tabela 15 — Constantes originais do modelo de Mitre sem intervalo de confianca.

Modelo 102C, 10%C. 10%°C. <
Mitre CCE S1 098 10 - 26.0
Mitre CCE S3 1,08 1,88 - 32,7

Mitre CEM ST 081 09 1,0 312
Fonte: Mitre et al. (2014)

De modo similar, foram realizados testes de convergéncia da solugao. A Figura 50
apresenta os resultados do calculo do erro médio na MV-01, . Observa-se um comporta-
mento assintético no refinamento do passo de tempo, sendo que 100 passos de tempo sao

suficientes para obter um resultado numérico independente da discretizacao temporal.

Na avaliacao da sensibilidade da resposta da simulagao em relagao ao parametro
de comprimento de dissipac¢ao, apresentada na Figura 51, observa-se um minimo em
torno de 2,4. Similar ao comportamento previamente analisado, o aumento do erro pode
ser explicado pelo maior volume de dissipacao, que aumenta o tempo de residéncia das
gotas e consequentemente avango temporal da quebra e coalescéncia das gotas. Esse
fendmeno provoca uma quebra mais intensa do que a observada experimentalmente. Para
os resultados do teste de sensibilidade, foi utilizada uma discretizagdo com 100 passos de

tempo.

Figura 50 — Teste de convergéncia da solucdo em termos do erro médio, 1, para o modelo
do Mitre.
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Fonte: Autor.
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Figura 51 — Teste de sensibilidade da solucao quanto ao parametro de comprimento de
dissipacao utilizando o modelo do Mitre na MV-01.
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Fonte: Autor.

A Figura 52 apresenta os erros relativos dos modelos na predicao da DTG para
a valvula MV-01, considerando diferentes constantes para todos os testes experimentais
validos. O modelo com os parametros de CCE S3 apresenta o pior desempenho em
comparagao aos demais, o que pode ser atribuido ao valor mais elevado da constante do
modelo de frequéncia de colisdo entre gotas (C..), de 0,0188. Por outro lado, a Figura 53
ilustra os erros relativos dos modelos na predi¢ao da DTG para a valvula MV-02. Em geral,

os erros sao menores na MV-02 do que na MV-01, exceto para casos com concentracao de
agua de 20%.

No caso da MV-02, Figura 53, os modelos aplicados conseguem prever a coalescéncia
observada experimentalmente, o que explica os erros mais baixos em comparacao a MV-
01. Contudo, em casos especificos com 20% de dgua, o desempenho do modelo CCE S3
também ¢é inferior, pois a coalescéncia experimentalmente observada é maior do que a
DTG simulada pelos modelos, resultando em uma razao Dy 3 de até 1,8, ndo reproduzida

de forma adequada.
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Figura 52 — Erro relativo ¥ na MV-01 para diferentes concentracoes utilizando os parame-
tros otimizados por Mitre et al. (2014).
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Figura 53 — Erro relativo ¥ na MV-02 para diferentes concentracoes utilizando os parame-
tros otimizados por Mitre et al. (2014).
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Fonte: Autor.

A Tabela 16 sumariza os erros dos modelos na predicao da DTG na MV-01 em
indicadores sintetizados. Ela apresenta uma comparacao dos erros para diferentes constantes
do modelo, expressos em porcentagem. As colunas da tabela sdo organizadas em trés

segoOes principais, cada uma representando diferentes constantes dos modelos.
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Tabela 16 — Erro médio [%] para diferentes constantes do modelo na MV-01.

5%/ CCE S1 CCE S3 CEM S1
0V/V — — — — — —
¢ % wma:r % E?” % ¢ % wmaz % ET’ % w % wmax % ET %
5 34 108 1272 10,3 319 294 28 88 108

10 159 362 156 365 712 505 137 341 13,1
15 230 481 24,1 534 955 70,7 21,0 433 227
20 168 290 1,7 370 56,7 314 152 257  -04

Fonte: Autor.

O modelo CCE S3, como mencionado anteriormente, apresenta um erro relativo
elevado e um valor positivo maior para o erro médio (E7r%) do diametro Dy 3, o que indica
que ele superestima a coalescéncia entre as gotas. Por outro lado, o modelo CCE S1, que
nao leva em consideracao os erros experimentais nas varidveis explicativas (como volume
de dissipacao de energia, vazao, queda de pressao, distribuicdo de gotas e temperatura
média), apresenta erros médios e maximos (Y% € e, %) mais baixos em comparagao
ao CCE S3. No entanto, o modelo CEM, que utiliza uma modelagem da eficiéncia de
coalescéncia e assume que a superficie das gotas é deformavel, com o filme interfacial sendo
drenado de forma parcialmente mével, supera o modelo CCE. Este tultimo, por sua vez,

assume uma interface imével.

A Tabela 17 resume os erros dos modelos na predi¢ao da DTG na valvula MV-02.
Assim como na valvula MV-01, o modelo CEM apresentou em média melhores resultados
para as predigdes. Os erros médios negativos indicam que os modelos subestimam a
coalescéncia observada experimentalmente, principalmente para a concentracao de 20%
de dgua. Para as concentragoes de 10 e 15% de dgua, os resultados do modelo CEM S1
sao melhores para a valvula MV-02 do que para a MV-01, sem apresentar um aumento
monotonico dos erros com o aumento da concentragao de agua. Os erros maiores para
a concentracao de 20% podem ser explicados pelo fato de o modelo subestimar o efeito
positivo da taxa de coalescéncia com o aumento da concentragao da fase dispersa. Esse
efeito foi observado experimentalmente pela dificuldade de manter a homogeneidade da

emulsao nessa concentragao.
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Tabela 17 — Erro médio [%] para diferentes constantes do modelo na MV-02.

6% v/ CCE S1 CCE S3 CEM S1
0oV/V — — — — — —
w % wmaa: % Er % ¢ % wmax % Er % ¢ % ¢max % Er %
) 5,4 16,5 -2,6 9,5 25,81 10,5 5,0 16,05 -3,

10 7,6 124 -5,7 22,9 477 19,8 6,8 12,8 -7,1

15 7,2 14,5 -5,9 22,1 36,1 23,0 6,2 12,3 -8,3

20 27,3 110,99  -288 232 923 -13,6 26,9 107,8  -29.8
Fonte: Autor.

O modelo CEM consegue prever satisfatoriamente a quebra das gotas acima de 30
micras na passagem pela valvula MV-01, como pode ser visto na Figura 54a, utilizando o
modelo CEM S1. Embora nem todos os casos experimentais resultem em uma fracao de
volume de uma dada classe que va para zero, os modelos preveem uma reducao significativa
na faixa de 30 micras. No entanto, como mostrado na Figura 54b para uma concentracao
de 5% de 4gua, a coalescéncia observada apés a valvula MV-02 é DTG simulada pelo
modelo, dado que ocorre um deslocamento para a direita da linha continua verde, mas a

coalescéncia para as gotas maiores que 30 micras nao é adequadamente prevista.

Figura 54 — DTG simulada apdés as valvulas MV-01 e 02 utilizando o modelo Mitre CEM
S1 do teste 61A12W4 com 5% de dgua.
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Fonte: Autor.

Aumentando a concentracao de fase dispersa aumenta o didmetro maximo que a
simulacao prediz, na qual, para 15% de dgua, o modelo prevé uma coalescéncia ainda

maior que nao é observada na valvula MV-01, como pode ser exemplificado pela Figura
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55a. Esse fato contribui para que o erro Er aumente na valvula MV-01 com o aumento da
concentracao de dgua exceto para 20%. Ja para a valvula MV-02, como pode ser visto
na Figura 55b, a coalescéncia observada é melhor capturada pelo modelo nessa faixa de
concentracao de agua, porém, a quebra inexistente das gotas maiores é uma predicao de
todas as simulagoes para essa concentragao. Os resultados simulados na valvula MV-02
apresentam melhor concordancia com os dados experimentais, mas possui a limitacao de

nao prever segundos picos de frequéncia ou picos de gotas grandes, como mostrado nas
Figuras 54b e 55b.

Figura 55 — DTG simulada apdés as valvulas MV-01 e 02 utilizando o modelo Mitre CEM
S1 do teste 79A10W4 com 15% de 4gua.
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Fonte: Autor.

A estabilidade da emulsao 6leo em agua pela presenca de surfactantes nao idnicos
foi investigada por Liu et al. (2017). Nesse estudo, o autor utilizou o surfactante nao idnico
Tween 80, enquanto o presente trabalho utilizou o Triton X-114, também um surfactante
nao idnico, mas em um sistema agua em 6leo. Liu et al. (2017) sugere que o aumento da
frequéncia de ruptura pode ser causado por uma redugao dramatica da tensao interfacial e
pela supressao da eficiéncia de coalescéncia devido a uma interface imobilizada, resultante

da atuacao dos surfactantes.

Os resultados deste trabalho indicam que o modelo de interface parcialmente movel
(CEM) tem desempenho superior, em comparagdo com os modelos de interface imé6vel
(CCE). No entanto, Liu recomenda o uso do modelo de interface parcialmente mével para
concentragoes de surfactante abaixo da concentra¢ao micelar critica (CMC) e o modelo de

interface imével para concentragoes acima da CMC, pois ambos os modelos mostraram
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boa concordancia com as distribui¢ées de tamanho de gota (DTGs) medidas em todas as

concentragoes de surfactante testadas.

Em resumo, os resultados sugerem que o modelo CEM apresenta um desempenho
superior em termos de erros médios e maximos, para as duas valvulas em comparacao
com os modelos CCE S1 e CCE S3. Isso pode ser atribuido a capacidade do modelo de
considerar a deformacao da superficie das gotas e a drenagem parcial do filme interfacial,

o que é fundamental em sistemas emulsificados com surfactantes.

A dificuldade dos modelos de quebra e coalescéncia em lidar com a concentracao e
viscosidade da fase dispersa foi destacada em Hohl, Rohl e Kraume (2023), que sublinha
a complexidade de modelar a distribuicao de gotas geradas pela quebra. Nesse estudo,
foi utilizado um modelo de quebra uniforme, em que todas as gotas filhas sdo iguais,
gerando aproximadamente 30 gotas. As estimativas de erro foram menores para baixas
concentragoes da fase dispersa. Além disso, o modelo aplicado ao regime de quebra viscosa
subestima menos o impacto causado pela concentragao volumétrica do que outros modelos

testados.

A aplicagdo de modelos de regime de turbuléncia inercial tende a apresentar erros
crescentes a medida que a concentracao volumétrica aumenta. Uma otimizag¢ao numérica
para minimizar os erros desses modelos resultou em frequéncias de quebra com 5 ordens

de magnitude abaixo do que era originalmente previsto.

A Figura 56 apresenta as curvas de DTG, destacando tanto o melhor quanto o
pior caso do modelo CCE S1. A Figura 57 ilustra os exemplos dos melhores e piores casos
do modelo CCE S3. J4 a Figura 58 mostra o melhor e o pior caso do modelo CEM S1,
permitindo uma comparacao visual dos resultados. E evidente que, embora os melhores e
piores casos de cada modelo variem, os resultados para esses casos sao muito similares, o

que sugere que os modelos sao relativamente consistentes em suas previsoes.
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Figura 56 — DTG simulada apés a valvula MV-01 para o modelo CCE S1.
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Figura 57 — DTG simulada apés a valvula MV-01 para o modelo CCE S3.
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Figura 58 — DTG simulada apds a valvula MV-01 para o modelo CEM S1.
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As Figuras 59 e 60 apresentam casos em que ha majoritariamente quebra de gotas
na passagem pela valvula MV-01. O parametro Rpy3 ajuda a verificar essa quebra, sendo a
razao entre o didmetro médio de jusante e o de montante, com um valor de 0,7. Nesse caso,
com uma concentragao volumétrica de 10%, o erro da simulagao da evolugao da DTG é
de 34% e 31%, respectivamente, quando comparada a correlacao entre a distribuicao de
jusante e a simulagao (linha continua verde). Esse resultado demonstra que os pardmetros

de quebra e coalescéncia estao desbalanceados para a emulsao desse trabalho.
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Figura 59 — DTG simulada na MV-01, teste 63A10W6.
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Figura 60 — DTG simulada apds a valvula MV-01 para o pior caso, teste 66 A12W2.
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A nao existéncia de gotas com diametros entre 30 e 100 micras a jusante foi estimada
satisfatoriamente pelos modelos de quebra, como mostrado nos resultados experimentais.
Mesmo para o pior caso do modelo CCE S1, assim como para o pior caso do modelo CEM
S1, a reducao das gotas com diametro entre 10 e 110 micras foi adequadamente prevista.
No entanto, os modelos de coalescéncia tendem a superestimar a coalescéncia, resultando
na reducao da frequéncia de gotas com diametros entre 1 e 10 micras. A interacao entre
esses dois fendmenos provoca um aumento na populagdo de gotas ao redor de 10 micras,

um comportamento nao observado nas analises a jusante.

Os resultados experimentais indicam que os modelos aplicados apresentam dife-
rentes graus de precisao e limitagoes, especialmente sob condigoes de altas concentracoes
volumétricas e na presenca de surfactantes. Embora os modelos apresentem erros, esses
erros médios e maximos possuem a mesma ordem de magnitude dos resultados obtidos por
Mitre et al. (2014), que forneceram os erros em termos de didmetros médios da distribuigao,
assim como o erro relativo (Er) calculado para o Dig. O erro maximo de Mitre et al.
(2014) na predigao do didmetro médio Dy 3 de seus resultados experimentais foi de 25,6%.
Esses resultados sugerem que, embora os modelos sejam tteis para a previsao da distri-
buicdo de tamanho de gotas, especialmente na reducao de gotas maiores que 30 micras,
ainda existem limitagoes, principalmente no que diz respeito a coalescéncia, que demanda

modelagem mais adequada para refletir a dinamica observada experimentalmente.

Além das constantes originais, outras tentativas de predicao dos resultados experi-
mentais foram realizadas, considerando que a quantidade de gotas geradas na quebra variou
de 26 a 30. Simulagoes envolvendo quebra binaria também foram testadas, com ¢ = 2.
A Tabela 18 sumariza os resultados obtidos para essa modelagem. Os erros observados
para a modelagem com quebra binaria foram maiores do que os resultados obtidos com
as constantes originais, devido ao fato de o modelo prever uma quantidade excessiva de
coalescéncia. Isso ocorre porque, na quebra binaria, os didmetros das gotas geradas sao

maiores do que aqueles obtidos no modelo de quebra nao binaria.

Tabela 18 — Erro na predicao da DTG para valvula MV-01 e MV-02 em diferentes fragoes
de fase dispersa do modelo de Mitre et al. (2014) com quebra binéria.

CEM MV-01 CEM MV-02
&% VIV — — — —_—
w % wmax % Er % w % z/}mam % Er %
5) 2,7 9,2 14,6 46 14,6 0,2
10 142 328 30,9 80 15,5 6,3
15 274 778 460 178 464 117
20 79,0 170,3 41,8 51,9 924 5,9

Fonte: Autor

O erro Er para a valvula MV-02 ¢ bem baixo, menor do que para as constantes
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originais, pois esse modelo acerta mais o valor do didmetro médio. Entretanto, a DTG

predita passa a tomar uma forma bem diferente da DTG obtida experimentalmente.

Outra tentativa foi aplicar a modelagem apenas da coalescéncia, seguindo o modelo
CEM S1, com as constantes da Tabela 15 para C, e C,, porém com taxa de quebra zero.

A Tabela 19 fornece os erros dessa modelagem aplicada aos testes experimentais.

Tabela 19 — Erro na predicao da DTG para valvula MV-01 e MV-02 em diferentes fracoes
de fase dispersa do modelo de Mitre et al. (2014) apenas coalescéncia.

MV-01 MV-02
&% v/v — — — —
V% Ymae o Er% 0% mee % Er %
5) 26 8,7 16,5 4.5 14,6 1,9
10 115 280 464 63 104 18,4
15 19,1 463 70,0 111 278 314

20 427 88,7 99,5 30,6 57,3 56,1
Fonte: Autor

O modelo possui melhor desempenho para a valvula MV-02 do que para a valvula
MV-01, mas no geral, é pior do que o modelo com quebra e coalescéncia. Seu desempenho
poderia ser aprimorado se as constantes fossem otimizadas para reduzir o erro. Como
exemplo, a Figura 61 mostra o melhor resultado para a DTG predita na valvula MV-02

do modelo de apenas coalescéncia, na concentracao de agua de 20%.
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Figura 61 — DTG simulada apds a valvula MV-02 para o melhor caso na concentracao de
20%, teste 85A13W20.
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6.5 Avaliacao da sensibilidade quanto as constantes do modelo

Um dos principais desafios na modelagem e aplicacdo do balango populacional esta
relacionado a defini¢do e a implementacao dos modelos de quebra e coalescéncia. Esses
fenémenos sao altamente complexos e dependem de uma série de variaveis que influenciam
o comportamento das gotas em emulsoes liquido-liquido. A dificuldade experimental em
medir com precisao as condi¢oes que promovem quebra e coalescéncia torna essa tarefa
ainda mais desafiadora. Hankasson (2020), em sua revisao abrangente sobre a medigao
de fendmenos de quebra em emulsificagdao, destaca a importancia de entender os limites

experimentais e as incertezas associadas a essas medigoes.

Com base nesses desafios, esta se¢ao investiga a sensibilidade do modelo CEM S1
de Mitre em relacdo as constantes otimizadas apresentadas pelo autor. Como justificado, o
trabalho de Mitre fornece constantes com intervalo de confianca de 95%, mas nao discute

diretamente o impacto disso nos erros de predi¢ao do modelo, o que sera avaliado nesta
analise.

Conforme apresentado na Tabela 15, as constantes médias utilizadas no modelo

CEM S1 foram simuladas inicialmente sem considerar os intervalos de confianca. As
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constantes otimizadas incluem C, com um valor médio de 0,90E-2 e intervalo de confianca
(IC) de 0,47E-2, C, como constante de 1, (;, com um valor médio de 0,81E-2 e IC de
0,31E-2, e ¢ com valor de 31,2 e IC de 9,5.

Para quantificar a variabilidade, define-se ( como a razao entre o intervalo de
confianga e o valor médio de cada constante. Os resultados detalhados estao apresentados na
Tabela 20, e indicam que o ¢ para Cj, pode atingir até 75% quando erros experimentais (S2)
sao considerados. Por esse motivo, essa variagao é adotada para os testes de sensibilidade,
enquanto que, para C,, que nao foi otimizado por Mitre et al. (2014), tratado como uma

constante, utiliza-se um ¢ de 50%.

Tabela 20 — Constantes originais do modelo de CEM S1 e intervalo de confianca.

Constante Média IC da média Valor adotado de { %

102G, 0,81 40,31 75
102C, 0,9 +0,47 52,2
1020, 10 - :

S 31,2 495 30,4

Fonte: Mitre et al. (2014)

Os testes de sensibilidade sdo realizados modificando-se as constantes do modelo

CEM, Ccgay, de acordo com um fator m;( conforme a equacao:

C, = Copnr (1 + m;@’) (6.7)
onde m; varia de -2 a 2. A Tabela 21 apresenta o planejamento fatorial composto (Box-
Wilson Central Composite Design) utilizado, com 4 fatores, 2 niveis, 1 ponto central e
« = 2 para a variavel m;. Essa abordagem permite avaliar de forma sistematica o impacto
das variagoes sobre a resposta do modelo, identificando regides de maior sensibilidade,
permitindo uma melhor compreensao das limita¢oes do modelo e possibilitando a calibragao

mais precisa de suas constantes.

Serd analisado apenas o teste 81A12W7, disposto na Tabela 8, com 15% de agua
e variagao de Dy 3 de 0,743 para a MV-01 e 1,31 para a MV-02. O resultado para o
modelo CEM S1 original esta disposto na Figura 62 para as duas valvulas. Na MV-01 ha
a predicao de uma coalescéncia e um erro relativo v, de 32%, ja na MV-02 h4d uma boa

correlacao com o resultado experimental, com erro 1), de apenas 5,9%.
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Tabela 21 — Matriz de planejamento fatorial composto para m; das constantes do modelo

de Mitre.

1 Cc Ce Cb S
1 -1 -1 -1 -1
2 1 -1 -1 -1
3 -1 1 -1 -1
4 1 1 -1 -1
5 -1 -1 1 -1
6 1 -1 1 -1
7T -1 1 1 -1
g8 1 1 1 -1
9 -1 -1 -1 1
0 1 -1 -1 1
1 -1 1 -1 1
2 1 1 -1 1
3 -1 -1 1 1
4 1 -1 1 1
%5 -1 1 1 1
6 1 1 1 1
17 -2 0 0 0
8 2 0 0 0
9 0 -2 0 0
20 0 2 0 O
2. 0 0 -2 0
2 0 0 2 0
23 0 0 0 -2
24 0 0 0
250 0 0

Fonte: Autor
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Figura 62 — DTG simulada apés as valvulas MV-01 e 02 utilizando o modelo Mitre CEM
de agua.
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A Figura 63 apresenta as distribuigoes de tamanho de gotas (DTG) obtidas para
as valvulas MV-01 e MV-02, considerando a variacao da constante de coalescéncia C.. Os
resultados sao comparados com os testes da matriz de experimentos para os indices i = 17

e 1 = 18, avaliando-se diferentes variacoes no coeficiente C,. de £52,2%C...

Figura 63 — DTG simulada apos a valvula MV-01 e 02 utilizando o modelo Mitre CEM
variando C, no teste 81A12W7 de concentragao de 15%.
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Observa-se que, ao reduzir o valor da constante C, em 52,2%, o erro v na predicao
para a valvula MV-01 diminui de 32,0% para 13,3%. Em contrapartida, para a valvula
MV-02, o erro apresenta um aumento de 6,0% para 8,3% com essa mesma reducio,

evidenciando um impacto significativamente menor neste 1ltimo caso.

A Figura 64, por sua vez, apresenta os resultados das DTG obtidas para as mesmas
valvulas, considerando a variacao da constante de quebra Cj, em +75%C}, 2 vezes a

incerteza a 95%. Neste caso, os resultados foram comparados com os testes para os indices
1=20e1=21.

Figura 64 — DTG simulada apés a valvula MV-01 e 02 utilizando o modelo Mitre CEM
variando C} no teste 81A12W7 de concentracao de 15%.
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Fonte: Autor.

Para a valvula MV-01, observa-se que ao aumentar Cj, em 75%, o erro na predicao
diminui de 32,0% para 28,0%. Entretanto, ao reduzir C}, nessa mesma proporg¢ao, o erro
aumenta substancialmente para 69,9%. Na valvula MV-02, diferentemente, o erro aumenta
em ambas as variacoes de Cy, passando de 6,0% para 9,2% ao aumentar a constante e de
6,0% para 12,3% ao diminui-la.

A Figura 65 apresenta os resultados das distribuigoes de tamanho de gotas (DTG)
obtidas nas vélvulas MV-01 e MV-02, considerando a variacao da constante ¢ em +30,4%s.

Os resultados sao comparados com os parametros dos indices ¢ = 23 e i = 24.
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Figura 65 — DTG simulada apés a valvula MV-01 e 02 utilizando o modelo Mitre CEM
variando ¢ no teste 81A12W7 de concentracao de 15%.
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Fonte: Autor.

Para a valvula MV-01, observa-se um comportamento semelhante ao da constante
de quebra, porém com um efeito significativamente menor. Ao aumentar ¢ em 30,4%, o
erro na predigao diminui de 32,0% para 29,0%. No entanto, diferentemente do observado

com a constante de quebra, a reducao de ¢ nessa mesma proporcao leva a um aumento do

erro para 36,0%.

Na valvula MV-02, o comportamento ¢ distinto, com o erro diminuindo ligeiramente
a medida que ¢ é reduzida, passando de 6,0% para 5,3% com o aumento da constante e de

6,0% para 6,9% com a diminuicao.

Esses resultados mostram como a variacao da constante ¢ influencia as previsoes do
modelo de forma diferenciada entre as valvulas, destacando a importancia da calibracao

individual para melhorar a precisao da predicao.

As Figuras 66 e 67 apresentam os graficos de Pareto dos efeitos padronizados para
as valvulas MV-01 e MV-02, respectivamente, utilizando o modelo Mitre CEM no teste
81A12W7, com concentragao de 15%. Esses graficos avaliam a significAncia estatistica dos
fatores (C,, C¢, Cp, <) e suas interagoes, indicando quais termos possuem maior influéncia

nas respostas W para cada valvula.

Na Figura 66, referente a valvula MV-01, os fatores mais significativos, com valores
de efeito padronizado acima do limite de significAncia (o« = 0,05, linha vermelha pontilhada),
sao A (C.), C (Cp) e CC (C. x C,). O fator C, é o mais influente, destacando a importancia
da constante de coalescéncia na predicao da DTG para esta valvula. Os demais fatores e

interacoes possuem efeitos estatisticamente insignificantes, sugerindo menor relevancia no
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ajuste do modelo para a valvula MV-01.

Por outro lado, na Figura 67, correspondente a valvula MV-02, o padrao de
significAncia é diferente. O termo mais influente é AC' (C.. x Cy), seguido por A (C.) e CC
(C. x C,), que também estao acima do limite de significincia. Neste caso, observa-se que
a interacao entre C, e (', desempenha um papel mais importante, indicando uma maior

complexidade nas interacoes entre os parametros para a valvula MV-02.

Figura 66 — Grafico de Pareto dos efeitos padronizados na valvula MV-01 utilizando o
modelo Mitre CEM no teste 81A12W7 de concentragao de 15%.
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Fonte: Autor.

Figura 67 — Grafico de Pareto dos efeitos padronizados na valvula MV-02 utilizando o
modelo Mitre CEM no teste 81A12W7 de concentragao de 15%.

Resposta: W MV02; o = 0,05
Termo 2,228

Fator Nome

o nNnw>
[a}
o

0 1 2 3 4 5 6 7 8
Efeitos Padronizados
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Comparando as duas valvulas, verifica-se que C. (A) é um fator critico em ambos
os casos, mas a valvula MV-02 apresenta uma dependéncia mais pronunciada de interagoes,

como AC, que nao é significativa para a MV-01. Além disso, a constante de quebra (C)
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tem maior relevancia em interacoes no caso da valvula MV-02, enquanto na MV-01 seu

efeito individual (C') é mais destacado.

Essas diferencas reforcam a necessidade de calibragao individualizada dos parame-
tros do modelo Mitre CEM para cada tipo de valvula,, ou usar PB-CFD para analisar o
modelo de Favero, Silva e Lage (2015) em vérias valvulas, uma vez que os fatores influentes
variam significativamente entre os dispositivos com a mesma configuragdo mas sujeitas a
tamanhos de gotas ligeiramente diferentes (didmetro em média 25% maior a montante da

MV-02 do que na MV-01, como mencionado anteriormente).

Por fim, as Figuras 68 e 69 apresentam os graficos dos efeitos principais das constan-
tes de quebra (C) e coalescéncia (C,) para as valvulas MV-01 e MV-02, respectivamente,
utilizando o modelo Mitre CEM no teste 81A12W7. Os graficos demonstram como a

variagdo positiva de cada constante em (;/2 impacta proporcionalmente o erro da predigdo
().

Para a valvula MV-01, os efeitos principais encontrados foram: C. = 10,35, C, =
0,02, C, = —5,34 e ¢ = —1,57. Ja para a valvula MV-02, os valores foram: C, = 1,1, C, =
0,022, C, = —0,23 e ¢ = 0,39. Esses resultados indicam que C\, possui um efeito desprezivel
no intervalo analisado para ambas as valvulas, com impactos quase insignificantes no erro

proporcional.

Observa-se que ¢ apresenta um comportamento divergente entre as valvulas. Para a
MV-02, o efeito é positivo, indicando que o aumento na constante ¢ em (/2 resulta em um
incremento de 0,4% no erro. Em contrapartida, para a MV-01, o impacto é negativo, com
uma magnitude de -1,6%, mostrando que a redugio dessa constante tende a diminuir o erro
na predi¢ao da valvula. Ja C., C, e C}, exibem comportamentos similares para ambas as
valvulas, porém com magnitudes significativamente maiores para a MV-01, evidenciando a

maior sensibilidade dessa valvula as variagoes nos parametros do modelo.

Os resultados obtidos para os valores 6timos das varidveis codificadas (m;) foram:
—2 para C,, 2 para C,, —0,5 para (', e —2 para ¢. A partir dessas condi¢oes, o modelo
prediz um erro (¢) de 4,15 para a MV-02 e de 10,1 para a MV-01.

Além disso, a analise detalhada dos efeitos principais evidencia a nao linearidade
nas respostas associadas a Cj, e (.. Essa caracteristica explica a complexidade na busca
por um minimo global utilizando métodos de otimizagao multiobjetivo. A interacao e a
nao linearidade dos principais fatores dificultam o ajuste do modelo e a identificacao de

configuragoes que minimizem simultaneamente o erro para ambas as valvulas.
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Figura 68 — Efeitos principais valvula MV-01 utilizando o modelo Mitre CEM no teste

81A12W7 de concentracao de 15%.
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Figura 69 — Efeitos principais valvula MV-02 utilizando o modelo Mitre CEM no teste

81A12W7 de concentracao de 15%.
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Esses resultados destacam a influéncia das constantes C,. e Cy nos modelos preditivos

para diferentes configuragoes de valvulas, evidenciando a necessidade de ajustes especificos

para cada caso. Ao correlacionar esses dados com os graficos de Pareto apresentados

anteriormente (Figuras 66 e 67), os resultados sugerem a necessidade de uma calibragao

especifica para cada valvula, considerando as diferencas nos fatores predominantes e suas

interacoes. A MV-01 e a MV-02, sendo valvulas idénticas de mesmo fabricantes, apenas

estando em locais diferentes do circuito apresentaram diferencas observaveis no impacto na

emulsdo. A MV-01 apresenta maior sensibilidade a C. individualmente, enquanto a MV-02

promoveu coalescéncia na maioria dos experimentos, demonstrando uma dependéncia

maior de interagoes entre os parametros, como C. x (.
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7 Consideracoes finais

Este trabalho investigou o escoamento bifasico agua-em-éleo e os mecanismos de
quebra e coalescéncia de gotas em uma obstrucao causada por uma valvula do tipo gaveta.
Através de experimentos e modelagem, buscou-se quantificar os efeitos hidrodindmicos
sobre a distribui¢do de tamanho de gotas (DTGQG) e avaliar a aplicabilidade dos modelos

disponiveis na literatura.

A andlise experimental foi conduzida para fracdes volumétricas de dgua entre 1% e
20% v/v, utilizando o circuito de emulsdes do NEMOG/UFES. Os resultados mostraram
que, para concentracoes inferiores a 15%, a quebra de gotas foi o mecanismo predominante,
enquanto para concentracoes superiores a 15%, a coalescéncia passou a desempenhar um
papel mais significativo, afetando a DTG final. Portanto, o primeiro objetivo especifico foi
cumprido, pois os efeitos da fragdo volumétrica da fase dispersa sobre a quebra de gotas

foram caracterizados.

A modelagem da evolucao da DTG foi realizada por meio do balango populacional
lagrangeano 1-D estacionario, implementado pelo método de classes com pivo fixo. Esse
método permitiu a simulagao da dindmica de gotas dentro das valvulas, considerando
diferentes condigoes operacionais. Assim, o segundo objetivo especifico também foi atendido,

com a implementacao e aplicagdo da modelagem proposta.

A abordagem de balanco populacional mostrou-se eficaz para descrever a evolugao
da distribuicao de tamanho de gotas em escoamentos dgua-em-6leo. Os modelos implemen-
tados permitiram prever a dinamica de quebra e coalescéncia em condigoes operacionais
especificas, correlacionando propriedades fisicas e hidrodinamicas do fluido as mudancas na
DTG. O modelo de Coulaloglou e Tavlarides (CT) foi aplicado tanto com suas constantes
originais quanto com ajustes, mas apresentou limitagoes na descricao completa do fenémeno
de coalescéncia, especialmente em condi¢oes com elevadas concentragoes da fase dispersa.
Por outro lado, a adaptacao do modelo CEM (Coalescence Efficiency Model, de Mitre
et al. (2014)) na vélvula gaveta demonstrou melhor desempenho nas predigdes, cobrindo
uma ampla gama de condigdes experimentais, mesmo com as constantes originais. Ainda
assim, subestimou os efeitos da coalescéncia em situacoes onde a fragdo volumétrica de
agua dispersa era elevada, tendo em vista que o modelo foi desenvolvido e otimizado para
teores de d4gua menores que 15%. Dessa forma, o terceiro objetivo especifico foi alcancado,

pois os modelos foram avaliados e suas limitagoes discutidas.

A valvula MV-01, localizada no inicio do circuito, apresentou impacto moderado
na reducao do tamanho médio das gotas devido a predominéancia de eventos de quebra.

Ja a valvula MV-02, instalada em uma posicao posterior no circuito, teve um impacto
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mais expressivo na DTG, refletindo maior variabilidade nos tamanhos das gotas. Tal
efeito decorreu do aumento significativo de eventos de coalescéncia em condicoes de altas
concentragoes da fase dispersa de dgua, o que reforca a importancia de considerar a posicao
das restrigoes geométricas no sistema ao analisar a evolugao da DTG. Esse comportamento
foi consistente com as previsoes dos modelos mecanicos e com o aumento da energia
turbulenta local. Dessa forma, o quarto objetivo especifico foi atendido, pois a variagao da

DTG entre as valvulas foi comparada e discutida.

Em concentragoes volumétricas elevadas de dgua (acima de 15%), os eventos de
coalescéncia passaram a dominar sobre os de quebra, dada as taxas de cisalhamento
imposta, indicando a necessidade de reformulac¢ées ou inclusao de novos parametros nos
modelos existentes. A presenca de surfactantes e a nao-homogeneidade na distribuicao de
energia turbulenta sao fatores criticos que afetam a precisao das predigoes e a modelagem
utilizada mostrou-se menos eficiente em prever a DTG em condic¢oes de elevada fracao de

fase dispersa.

A analise dos graficos de Pareto e dos efeitos principais das constantes de quebra
(Cy), de colisao (C.) e eficiéncia de coalescéncia (C) indicou que os pardmetros C. e
C), possuem maior influéncia na predigao do erro ¢, enquanto C, demonstrou um efeito
insignificante no intervalo avaliado. No caso da valvula MV-02, o fator ¢ apresentou efeito
positivo, indicando que o aumento na quantidade de gotas na quebra resulta em maior erro
na predicao, enquanto para a MV-01 o efeito foi inverso. Assim, o quinto objetivo especifico

também foi cumprido, pois a sensibilidade dos modelos as constantes foi analisada.

As predigdes dos modelos se aproximam parcialmente dos resultados experimentais,
apresentando erros médios e maximos da mesma ordem de magnitude daqueles obtidos
por Mitre et al. (2014) em suas anélises originais. O erro maximo na predigao do didmetro
médio volumétrico (D 3)) foi de 25,6%, o que evidencia a necessidade de ajustes adicionais

nas constantes do modelo para melhorar sua precisao.

Este trabalho contribui para a compreensao dos mecanismos de quebra e coalescéncia
em sistemas bifasicos homogéneos. Recomenda-se a investigacao de modelos hibridos que
incorporem explicitamente os efeitos de surfactantes e barreiras interfaciais, além de anélises

detalhadas sobre o impacto de restrigoes geométricas complexas no comportamento da

DTG.
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