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RESUMO

ALVIM, Jodo Mércio Sutana Modelagem e Simulagdo da Sedimentacdo e Filtracéo
utilizando o Método de Elementos Discretos. 2016. 93p. Dissertacdo (Mestrado em
Engenharia Quimica, Tecnologia Quimica). Instituto de Tecnologia, Departamento de
Engenharia Quimica, Universidade Federal Rural do Rio de Janeiro, Seropédica, RJ, 2016.

Dentro do conjunto classico das operacGes unitarias de separacdo solido-liquido, as
técnicas de sedimentacdo e filtracdo se destacam como etapas de processamento cruciais
para um amplo espectro de atividades da industria. Neste contexto, o conhecimento
adequado das propriedades e caracteristicas dos sistemas particulados diretamente
envolvidos representa um aspecto importante para 0 projeto seguro e eficiente de
equipamentos e processos. Ao longo dos ultimos 20 anos, diversas metodologias foram
desenvolvidas para estudar tais fendmenos, resultando em uma ampla biblioteca de
modelos de sedimentacdo e filtracdo disponivel na literatura. O presente trabalho apresenta
um estudo baseado no uso da simulacdo numérica em escala de particula, através do
Método de Elementos Discretos ou DEM (do inglés “Discrete Element Method”), para
descrever a deposicao de sélidos particulados em suspensdes. Foram realizadas simulacdes
da sedimentacdo e filtracdo em trés dimensdes como forma de testar o funcionamento do
codigo e a sua capacidade de reproduzir virtualmente tais processos. As propriedades da
torta, tais como espessura, porosidade e permeabilidade foram quantificadas ao longo do
tempo e comparadas qualitativa e quantitativamente com dados da literatura. A
sensibilidade do modelo desenvolvido a variagbes nas condicOes operacionais de
simulacdo e nas propriedades fisicas do sélido e do liquido também foi analisada. Os dados
de fracdo de solidos obtidos nas simulagBes da sedimentacdo apresentaram uma
concordancia satisfatoria, quando comparados aos valores encontrados na literatura em
condigdes similares, apresentando desvios menores do que 12% para todos 0s pontos
avaliados.

Palavras chave: Modelagem discreta, Dindmica de particulas, Simulagao granular.



ABSTRACT

ALVIM, Jodo Marcio Sutana. Modeling and Simulation of Sedimentation and
Filtration using the Discrete Element Method. 2016. 93p. Thesis (Master of Science in
Chemical Engineering, Chemical Technology). Institute of Technology, Department of
Chemical Engineering, Universidade Federal Rural do Rio de Janeiro, Seropédica, RJ,
2016.

In the classic set of unit operations of solid-liquid separation, sedimentation and filtration
techniques stand out as critical processing steps for a broad spectrum of industrial
activities. In this context, the proper knowledge of the properties and characteristics of the
particulate systems directly involved represents an important aspect for the safe and
efficient design of equipment and processes. Over the past 20 years, several methodologies
were developed to study such phenomena, resulting in a huge library of sedimentation and
filtration models available in the literature. This work presents a study based on the use of
a particle-scale numerical simulation technique called Discrete Element Method (DEM), to
describe the deposition of particulate solids in liquids. Tridimensional simulations of the
sedimentation and filtration processes were carried out in a previously known flow field, as
a way to test the applicability of the code and its capacity to virtually describe such
processes. Cake properties, such as thickness, porosity and permeability were quantified
over time and compared qualitatively and quantitatively with literature data. The effects of
operational conditions, solids and liquid properties on the particulate model’s response
were also investigated through a series of controlled numerical tests. The packing fraction
values obtained in this work for the sedimentation process, when compared to the values
found in the literature on similar conditions, showed a satisfactory agreement, with
deviations smaller than 12% for all the points assessed.

Keywords: Discrete modeling, Particle dynamics, Granular simulation
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1 INTRODUCAO

Dentro do conjunto classico das operacgdes unitérias de separacao sélido-liquido, as
técnicas de sedimentacdo e filtracdo se destacam como etapas de processamento cruciais
para um amplo espectro de atividades da industria, incluindo desde setores de base, tais
como 0 quimico e o petroquimico, até a industria de quimica fina, como a farmacéutica e a
biotecnoldgica (COULSON & RICHARDSON, 2002).

No caso da sedimentacdo, o principio basico consiste em utilizar o efeito da
gravidade como uma forca motriz para fazer com que os solidos suspensos, normalmente
mais densos que o liquido, se desloquem em direcdo ao fundo do equipamento,
promovendo a separa¢do e formando um leito de particulas conhecido como sedimento
(PERRY & GREEN, 1999; SVAROVSKY, 2000; COULSON & RICHARDSON, 2002).

De maneira similar, a filtracdo também é um processo essencialmente mecénico, no
qual a separacgdo dos sélidos presentes no liquido ocorre através da passagem da suspensédo
por um meio poroso ou filtrante. Por se tratar de uma operacéo capaz de fornecer fatores de
separacao elevados, produzindo filtrados limpidos e tortas com altos teores de sélidos, este
processo de separacdo é comumente empregado tanto em atividades que lidam com
grandes volumes de suspensdo, como no caso da purificacdo de 4gua ou do tratamento de
minério, quanto em aplicacdes que trabalham com quantidades relativamente pequenas, a
exemplo da industria de quimica fina (SVAROVSKY, 2000; COULSON &
RICHARDSON, 2002).

Para ambos 0s processos de separacao, o conhecimento adequado das propriedades e
das caracteristicas dos sistemas particulados diretamente envolvidos, bem como da sua
influéncia sobre a dindmica de crescimento e a estrutura final das tortas, representa um
aspecto de fundamental importancia para o projeto seguro e eficiente de equipamentos e
processos (NI et al., 2006).

Diversas metodologias de pesquisa foram desenvolvidas ao longo dos anos para
descrever e analisar a deposicdo de sélidos particulados em liquidos, resultando em uma
vasta colecdo de modelos de sedimentacao e filtracdo disponiveis na literatura. Um desses
modelos consiste no uso da simulacdo numérica em escala de particula, por meio dos
chamados métodos de elementos discretos ou simplesmente DEM (do inglés “Discrete
Element Method”) (DONG et al., 2003; 2006; ZHU et al., 2007).

Nessa abordagem, as particulas sdo descritas individualmente segundo um ponto de
vista Lagrangeano e as equacdes do movimento de Newton sdo empregadas para
acompanhar a evolucgdo de cada trajetoria ao longo do tempo. O resultado consiste em um
alto nivel de detalhamento sobre o comportamento da fase solida, capaz de gerar
informacdes microdindmicas Uteis para a melhor compreensao dos processos de deposicao
e que dificilmente poderiam ser obtidas através dos modelos fenomenoldgicos baseados na
teoria do continuo ou mesmo das técnicas experimentais convencionais (DONG et al.,
2006; ZHU et al., 2007).

Apesar de originalmente criado para lidar com sistemas particulados na auséncia de
fluidos, o DEM tem sido usado com sucesso por diversos pesquisadores para reproduzir e
analisar processos multifasicos, estendendo a abordagem discreta aos escoamentos sélido—
gas e solido-liquido, conforme abordado nos trabalhos anteriores de DONG et al. (2003;
2006), XU & YU (2003), ZHU et al. (2007; 2008) e CROWE et al. (2012).

O objetivo da presente dissertacdo € realizar um estudo numérico sobre o0s
mecanismos que governam os processos de formacéo e crescimento de tortas e sedimentos
sob um ponto vista microscépico, desenvolvendo-se, para tanto, um aplicativo
computacional (simulador) baseado no método dos elementos discretos. Neste trabalho,



foram realizadas simulagcdes em duas e trés dimensdes da sedimentacdo, filtracdo plana e
filtracdo cruzada em um campo de escoamento previamente conhecido, como forma de
testar o funcionamento do simulador e a sua capacidade de reproduzir virtualmente tais
processos. As principais propriedades da torta, tais como espessura, porosidade e
permeabilidade, foram determinadas ao longo do tempo e comparadas qualitativa e
quantitativamente com dados da literatura. Além disso, também foi analisada a
sensibilidade desses parametros a variacdes nas propriedades fisicas dos sélidos e do fluido
e nas condicdes operacionais do processo.

A estrutura deste trabalho é composta por seis capitulos. O Capitulo 2 apresenta uma
revisdo bibliogréafica, que contempla um breve resumo sobre os aspectos mais relevantes
acerca dos processos de separacdo entre solidos e liquidos, com énfase, especificamente,
sobre as operacfes de sedimentacdo e filtragdo com formacgdo de torta nas industrias
quimica e de petroleo. Além disso, este capitulo também inclui uma descricdo mais
detalhada de topicos importantes, envolvidos na modelagem de sistemas particulados
através do método de elementos discretos. O Capitulo 3, referente a metodologia
empregada nesta dissertacao, descreve as condi¢des de simulacdo e 0s métodos numéricos
e computacionais utilizados para implementar o simulador desenvolvido. No Capitulo 4
sdo apresentados e discutidos os resultados obtidos por meio das simulagcGes numéricas da
sedimentacdo, filtracdo plana e filtracdo cruzada, em duas e trés dimensoes, através do
DEM. O Capitulo 5 traz as principais conclus@es obtidas e o Capitulo 6 lista um conjunto
de sugestdes para trabalhos futuros.



2 REVISAO DE LITERATURA

2.1 Processos de Separacdo Solido-Liquido

A ciéncia e a tecnologia de separacdo tem um papel fundamental nas industrias de
processos quimicos. Desde o inicio dos anos 1990, aproximadamente metade do
investimento de capital e dos custos operacionais envolvidos nas atividades fabris se
encontram diretamente associados a processos de separagéo, incluindo tanto a separacgéo de
espeécies quimicas quanto de fases (PERRY & GREEN, 1999; SVAROVSKY, 2000).

Nesse contexto, as operagdes de separacao sélido-liquido tem um papel crucial. Na
verdade, segundo Svarovsky (2000), pode-se dizer que em um vasto espectro de atividades
industriais, nas quais suspensdes contendo solidos particulados estdo presentes, a0 menos
algum tipo de separacéo sélido-liquido é empregado com o objetivo de:

Recuperar e desidratar sélidos de interesse;

Recuperar e clarificar o liquido base da suspensao;

Separar as fases uma da outra antes que elas sejam reutilizas no processo;
Separar as fases antes de descarta-las de um processo, seguindo exigéncias
ambientais especificas.

De acordo com McCabe et al. (1993), Svarovsky (2000) e Coulson & Richardson
(2002), os processos de separacdo sélido-liquido podem ser classificados de maneira geral,
de acordo com a forma como as particulas sdo coletadas, em: operacdes de
sedimentacdo/flotacdo e operacdes de filtragéo.

No grupo das operagdes de sedimentacdo e flotacdo, o liquido é confinado em um
recipiente estacionario ou giratorio, e as particulas podem se mover livremente no interior
do mesmo. Neste caso, o processo acontece devido a acao de forcas volumares, que agem
sobre as particulas devido a presenca de um campo externo e/ou interno, o qual pode ser
gravitacional, centrifugo ou magnético. A excecao deste Gltimo, sempre devera existir uma
diferenca de massa especifica entre o solido e o liquido para promover a separacao.
(SVAROVSKY, 2000).

Ja na linha das operacdes de filtracdo, permite-se que o liquido base percole
livremente um meio poroso, enquanto as particulas ficam retidas pelo mesmo. Como a
suspensdo é impulsionada em direcdo a esse meio através da queda de pressdo, ndo ha a
exigéncia de diferenca entre as massas especificas das fases (SVAROVSKY, 2000;
COULSON & RICHARDSON, 2002).

2.1.1 Sedimentacéao

A sedimentacdo por gravidade encerra o conjunto de técnicas através das quais o
processo de separacdo é promovido pela deposicdo de particulas devido a acdo de forcas
gravitacionais. Como a presenca significativa de forcas de empuxo concorrentes € comum,
esses tipos de operacdo unitaria exigem uma diferenca minima de massa especifica entre os
solidos suspensos e o fluido como pre-requisito para a separacdo (SVAROVSKY, 2000).

Segundo Coulson & Richardson (2002), o fenémeno da decantacéo de particulas em
liquidos pode ser utilizado em uma ampla variedade de processos distintos, incluindo a
classificacdo de solidos, lavagem, transferéncia de massa e extracdo de solventes.
Entretanto, o maior volume de aplicacdes se encontra efetivamente nas operacGes de



separacdo solido-liquido. Cremasco (2012) destaca, por exemplo, que os sedimentadores
podem ser largamente utilizados para: (i) obtencdo de polpas com concentracOes
adequadas a um determinado processo subsequente; (ii) espessamento de rejeitos com
concentracdo elevada de particulas; (iii) recuperacdo de agua para reciclo industrial; e (iv)
recuperacdo de particulas ou solucdes de operacGes de lixiviagdo, utilizadas em processos
hidrometallrgicos.

O principio fisico basico da sedimentacdo consiste em utilizar o efeito da gravidade
como uma forca motriz, para fazer com que os sélidos suspensos, normalmente mais
densos que o liquido, se desloquem em direcédo ao fundo do equipamento, promovendo a
separagdo e formando um leito de particulas conhecido como ‘“sedimento”. A maior
vantagem desse processo, como seria de se esperar, € 0 Seu baixo custo operacional,
bastando um recipiente para confinar a suspensdo, linhas de bombeamento e o tempo de
residéncia adequado (McCABE et al., 1993; SVAROVSKY, 2000).

O tipo mais comum de sedimentador é o sedimentador continuo de base circular,
apresentado na Figura 1. Conforme se pode observar a suspensdo contendo os sélidos é
introduzida através do pogo de alimentacdo situado no eixo vertical. Na sequéncia, esse
volume alimentado cai sob a acdo gravitacional até atingir uma altura onde o liquido ao
redor possua mesma densidade. Ao longo desse processo trés zonas com diferentes
concentracdes de solidos sdo formadas: a regido de clarificacdo, a regido de sedimentagédo
livre e a regido de compactacdo. O liquido clarificado é coletado na corrente de “overflow”
(extravasante) e o sedimento espessado, no ‘“underflow” (McCABE et al.,, 1993;
COULSON & RICHARDSON, 2002; CREMASCO, 2012).

Alimentacdo
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Figura 1. Esquema de um sedimentador de base circular tipico, ilustrando a formacédo de
zonas com diferentes teores de sélidos. Fonte: adaptada de Svarovsky (2000).

Do ponto de vista tecnoldgico, as variaveis de maior importancia para o projeto e
andlise de desempenho de um sedimentador continuo como a da Figura 1 sdo area de se¢do
transversal e a altura do equipamento. Por conta das dificuldades envolvidas na
modelagem matematica das equagdes que governam os movimentos dos sélidos e do fluido
e das incertezas no estabelecimento de relagcdes constitutivas para descrever os perfis de
porosidade, permeabilidade e pressdo nos sélidos das lamas compressiveis, tais variaveis
de projeto acabam sendo determinadas por meio de teorias simplificadas e ensaios de
bancada, conduzidos em batelada, diretamente com a suspensdo a ser tratada
(SVAROVSKY, 2000; MASSARANI, 2002; CREMASCO, 2012).



Alguns trabalhos que podem ser relacionados como contribuicdes significativas ao
estudo da sedimentacdo em campo gravitacional sdo: Coe & Clevenger (1916), Kynch
(1952), Tiller & Chen (1988), Damasceno (1992), Damasceno & Massarani (1993) e
Arouca (2007).

2.1.2 Filtragéo

A filtragdo consiste em um processo essencialmente mecanico, onde a separacdo dos
particulados presentes em uma suspensdo solido-liquido € realizada forcando-se o
escoamento da mesma através de um meio poroso filtrante, que é permeével ao liquido,
mas retém a passagem dos solidos (McCABE et al., 1993; SVAROVSKY, 2000;
COULSON & RICHARDSON, 2002).

A percolacdo do liquido através da matriz porosa é promovida por meio da aplicacao
de uma queda de pressdo através da unidade de filtracdo, conforme ilustrado na Figura 2.
Normalmente, esse AP pode ser alcancado através de quatro tipos basicos de for¢a motriz:
gravidade, vacuo, pressdo e centrifuga. A utilizacdo de cada um desses mecanismos de
filtracdo podera variar de acordo com a natureza dos materiais a serem separados, com as
condicGes operacionais adotadas e as necessidades de rendimento e eficiéncia estipuladas
em um determinado processo (SVAROVSKY, 2000; COULSON & RICHARDSON,
2002).

Suspensdo

'y
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| Meioporoso (queda de pressia)

¥

L
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y Fluxo de filtrado Q

Figura 2. Esquema do mecanismo de filtracdo tipico. Fonte: adaptada de Svarovsky (2000).

Na maior parte das aplicagdes, os solidos é que costumam ser o principal produto de
interesse, de maneira que 0s seus tamanhos, formatos e propriedades fisicas tém
importancia fundamental no desempenho do processo. No entanto, também é comum que o
objetivo da separacdo seja a obtencdo de um liquido limpido (usualmente conhecido como
filtrado), a exemplo dos filtros clarificadores, empregados na indUstria cervejeira € no
tratamento de agua (McCABE et al., 1993; COULSON & RICHARDSON, 2002).

Além disso, a técnica de filtracdo pode ser empregada tanto em atividades que lidam
com grandes volumes de suspensdo, como no caso da purificacdo de agua ou do tratamento
de minério, quanto em aplicaces que trabalham com quantidades relativamente pequenas,
a exemplo da industria de quimica fina (McCABE et al., 1993; SVAROVSKY, 2000;
COULSON & RICHARDSON, 2002).

Do ponto de vista operacional, dois tipos distintos de filtracdo sdo mais utilizados na
pratica: a filtracdo superficial ou com formacéo de torta (do inglés “cake filtration”) e a
filtracdo em profundidade (do inglés “deep bed filtration”). A Figura 3 apresenta uma
ilustracdo da principal diferenca entre esses dois mecanismos (McCACBE et al., 1993;
SVAROVSKY, 2000).

Conforme se pode notar, na filtracdo superficial a maior parte das particulas tende a
se depositar sobre a superficie da matriz porosa, ao invés do seu interior, formando um



leito deformavel normalmente conhecido como torta. Na verdade, a situacdo ideal € aquela
em que os poros da superficie filtrante possuem tamanhos proximos aos dos sélidos
coletados, oferecendo pouca resisténcia ao escoamento e fazendo com que a operacgéo de
separagdo sé seja realmente efetiva apds a retencdo de uma camada inicial, constituida de
particulas grandes o suficiente para fechar parcialmente as aberturas e evitar a invasdo de
finos (SVAROVSKY, 2000; COULSON & RICHARDSON, 2002).
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Figura 3. Modos de filtracdo com formacdo de torta (a esquerda) e filtragdo em
profundidade (a direita). Fonte: adaptada de Svarovsky (2000).

Na medida em que a espessura da torta cresce de forma gradual, a resisténcia ao
escoamento aumenta progressivamente, dando origem ao verdadeiro meio filtrante do
processo para a suspensao que sera alimentada subsequentemente (McCABE et al., 1993;
SVAROVSKY, 2000; MASSARANI, 2002; COULSON & RICHARDSON, 2002).

Nesse modo de operacdo, os principais fatores que afetam a taxa de filtracdo se
resumem a:

i.  Queda de pressao na célula de filtracdo;
ii.  Areadisponivel na superficie filtrante;
iii.  Viscosidade do filtrado;
iv.  Resisténcia oferecida pela torta;
v.  Resisténcia oferecida pelo meio filtrante e pelas camadas inicias de torta.

No esquema da filtracdo com formacéo de torta apresentado na Figura 3, 0 processo
ocorre de tal maneira que a alimentacdo da suspensdo solido-liquido a ser tratada é feita
integralmente de forma perpendicular ao meio filtrante, com escoamento praticamente
desprezivel na direcdo paralela. Uma alternativa a esse modo de operacdo, frequentemente
utilizada nas atividades que trabalham com a tecnologia de membranas para realizar a
clarificacdo de efluentes e concentrar suspensdes diluidas, é a chamada filtracdo cruzada
(do inglés “cross-flow filtration”). Neste caso, a suspensdo também ird apresentar
escoamento significativo na direcdo paralela ao meio filtrante, conforme ilustrado na
Figura 4. Como resultado, tem-se a formacdo de um leito de particulas sobre as paredes
permedveis do filtro, cuja espessura € limitada pela acdo erosiva do fluxo axial
(SVAROVSKY, 2000; HWANG & WANG, 2001; FERREIRA & MASSARANI, 2005).
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Figura 4. Esquema da filtracdo cruzada. Fonte: adaptada de McCabe et al. (1993).

Na filtracdo em profundidade, as particulas sdo em geral menores do que as aberturas
do meio filtrante e, portanto, penetram no interior dos poros com superficies tortuosas,
permanecendo retidas devido a acdo de mecanismos gravitacionais, inerciais e de difusao
(Figura 3 a direita). Por conta disso, a matriz porosa vai sendo gradualmente preenchida
pelas particulas coletadas e, eventualmente, niveis impraticaveis de resisténcia ao
escoamento sdo atingidos, o que exige a interrup¢do da operacdo para realizar-se a
remocdo dos solidos. As filtracbes em profundidade sdo normalmente empregadas para
tratar suspensdes diluidas, com concentracdo de solidos em torno de 0,1% por volume
(SVAROVSKY, 2000; COULSON & RICHARDSON, 2002).

Entre os dois tipos, a filtracdo com formacdo de torta tem aplicacdo mais ampla,
particularmente na indUstria quimica, devido a possibilidade de lidar com suspensdes mais
concentradas (SVAROVSKY, 2000).

No estudo da filtracdo, assim como em outras operagdes de separacdo sélido-liquido,
as quantidades basicas de interesse para o0 projeto e analise de desempenho do processo sao
as relagdes entre taxa de escoamento do fluido (filtrado) e queda de pressdo no sistema.
Neste sentido, a lei de Darcy, dada pela equacdo (1), oferece uma alternativa para o célculo
da velocidade superficial de fluido, g, que percola através de um leito de particulas fixo e
uniforme a uma dada diferenca de pressdo 4P (SVAROVSKY, 2000; COULSON &
RICHARDSON, 2002).

AP

= 1
1= R, (1)

onde Ry, € a resisténcia do meio ao escoamento, igual a £/k, espessura do meio dividida
pela permeabilidade do mesmo (L™); u é a viscosidade dinamica do fluido (ML™T™).

Na medida em que as particulas presentes na suspensdo sélido-liquido se depositam
sobre a superficie do meio poroso, uma torta de filtragdo com espessura crescente comeca
a se formar, tomando boa parte da queda de presséo disponivel para si. Como resultado,
tém-se um aumento efetivo da resisténcia global ao escoamento com o tempo, fazendo com
o fluxo de filtrado caia progressivamente numa operagdo a AP constante, ou,
alternativamente, com que a diferenca de pressao aumente gradualmente numa operacao a
fluxo constante (TILLER & COOPER, 1960; SVAROVSKY, 2000).

Na verdade, o que acontece é que com 0 crescimento da espessura da torta de
filtracdo, o liquido passa a enfrentar uma resisténcia adicional ao escoamento, R, que
tende a aumentar com o tempo de operacdo. Isto &, 0 meio poroso e a torta sdo percolados



em série pelo fluido, logo a equacéo de Darcy precisa ser modificada para incorporar este
efeito, conforme descrito na equacéo (2) (SVAROVSKY, 2000; MASSARANI, 2002).

AP

= U R + R @)

q

Onde R pode ser diretamente fornecida pelo produto entre a resistividade média da
torta, < a >, relativa a uma queda de pressdo AP,, e a massa de solido seco depositada na
torta por unidade de area, w, segundo a equacédo (3) (MASSARANI, 2002).

Re=<a>w 3

Como a maioria das tortas de filtragdo é compressivel, ao menos em alguma medida,
a porosidade do leito de particulas torna-se funcdo da posicdo espacial e tende a diminuir
progressivamente ao longo da diregédo do escoamento, em decorréncia da forga de arraste
adicional exercida pelas camadas superiores da torta sobre as particulas mais proximas do
meio filtrante. Por conta disso, a resistividade local varia ao longo da torta e seu valor
médio deve ser dado pela equacéo (4) (TILLER & COOPER, 1960; SVAROVSKY, 2000;
MASSARANI, 2002; COULSON & RICHARDSON, 2002).

1 1 [(APcqp
_ el 4)
<a> AR ), «a
1
a (5)

" ps(1— k(o)

Desse modo, a equacao (6) resume a equacdo basica de trabalho para a filtragdo com
formacédo de torta, a partir da qual, derivacdes subsequentes podem ser obtidas para tratar
situacBes mais especificas, a depender das condicGes operacionais adotadas, dentre outros
fatores (McCABE et al., 1993; SVAROVSKY, 2000; MASSARANI, 2002; COULSON &
RICHARDSON, 2002).

1av AP
_Adt_,uf(<a>w+Rm)

q (6)

A descricdo completa desse formalismo, partindo-se das considera¢fes propostas
pelas teorias da filtragdo com formacé&o de torta e da filtracdo simplificada foram discutidas
por diferentes autores e pode ser encontrada com maiores detalhes em Svarovsky (2000),
Massarani (2002) e Coulson & Richardson (2002).

Ao longo dos anos, diversas metodologias de pesquisa foram desenvolvidas para
descrever e analisar a deposicdo de sélidos particulados em liquidos, resultando em uma
vasta colecdo de modelos de sedimentacdo e filtracdo disponiveis na literatura destacando-
se os trabalhos de Tiller & Cooper (1960), Wakeman (1978), Tien et al. (1997), Massarani
(2002) e Ferreira & Massarani (2005).

2.1.3 Filtracdo na Engenharia de Petrdleo

No processo convencional de perfuragdo de pocgos de petroleo em condicdo de
“overbalance”, o diferencial de presséo positivo que se estabelece entre a regido anular e a
rocha reservatorio forga o escoamento radial da lama de perfuracdo em direcdo as paredes



do pocgo, fazendo com que a base liquida da suspensao percole atraves da matriz porosa e
invada a formacdo. Dessa forma, estabelece-se durante a operagdo um processo de
filtracdo, onde os solidos particulados que compdem a lama gradualmente se depositam
sobre a superficie exposta da rocha formando uma torta de baixa permeabilidade conhecida
como reboco (JIAO & SHARMA, 1993).

Na prética, a filtracdo acontece em dois momentos distintos durante a operagdo de
perfuracdo. Em condigdes dinamicas, ou de filtracdo dinamica, a lama em circulacdo no
poco experimenta tanto o escoamento na direcdo radial quanto na dire¢do axial, de modo
que a espessura da torta e consequentemente a taxa de filtracdo é governada por um
equilibrio dindmico entre a tensdo cisalhante exercida pelo fluido e a resisténcia ao
cisalhamento do reboco. Quando, por algum motivo, a circulacdo é interrompida, o
escoamento se mantém apenas na dire¢do radial, provocado pela pressurizagdo do fluido
contra a matriz rochosa. Nesta situacdo, comumente conhecida como filtracdo estéatica, a
auséncia do efeito erosivo do fluxo axial permite o crescimento indefinido da espessura do
reboco, que passa a representar a maior resisténcia a filtracdo As condicGes de filtracdo
estatica e dindmica séo ilustradas na Figura 5 (DEWAN & CHENEVERT, 2001).
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Figura 5. Esquema do processo de filtracdo de um fluido de perfuracdo em condicdes
estatica (a esquerda) e dindmica (a direita). Fonte: adaptada de Araujo (2010).

A formacdo do reboco nas paredes do poco é benéfica e tem papel importante na
minimizagdo da perda de fluido de perfuragdo e no controle da extensdo dos danos a
formacdo, provocados pela penetracdo de particulados finos, que formam uma torta interna
e diminuem a permeabilidade da rocha. No entanto, uma série de problemas também pode
surgir quando a espessura dessa torta cresce excessivamente, tais como reducdo do
diametro efetivo do poco, geracdo de torque e arraste excessivos ao girar e recolher a
broca, respectivamente, e o estrangulamento diferencial. Dessa maneira, a capacidade de
fazer previsdes sobre caracteristicas da torta e sobre o comportamento de variaveis que
governam o processo de filtracdo, tais como a espessura do reboco e a taxa de filtragdo tem
importancia crucial na otimizacdo e diminuicdo de custos das operacOes de perfuracdo
(JIAO & SHARMA, 1993).

Muitos estudos de cunhos teorico e experimental foram realizados sobre 0s processos
de filtracdo estatica e dindmica de lamas de perfuracdo base 6leo e base 4gua, objetivando-
se definir composicdes e propriedades 6timas de fluido para aplicagéo direta em operacdes
de perfuracdo. Como referéncias importantes desses estudos na literatura podem-se



destacar os trabalhos de Di Jiao & Sharma (1993), Liu & Civan (1993), Xiao et al. (1999)
e Dewan & Chenevert (2001).

Neste contexto, o Laboratério de Escoamento de Fluidos (LEF) da UFRRJ também
vem estudando, ha algum tempo, em parceria com o0 CENPES/PETROBRAS, 0 processo
de filtracdo que se estabelece durante a operacdo de perfuracdo. Diversos trabalhos foram
realizados em condicdes estaticas e dinamicas, com as propriedades de torta estimadas
tanto para fluidos de perfuracdo base agua como base Oleo. Aradjo (2010) estudou o
processo de filtracdo cruzada em geometria cilindrica e avaliou pardmetros da filtracao
como resistividade média da torta, resisténcia do meio filtrante, porosidade, tempo de
filtracdo e volume de filtrado. Martins (2013) realizou a montagem de uma célula de
filtracdo HTHP (“high temperature — high pressure”), equipamento comumente empregado
na inddstria do petroleo para o estudo da filtragcdo estatica e dindmica. Na sequéncia,
Calabrez (2013) desenvolveu um trabalho na mesma célula HTHP para determinar
pardmetros das tortas de filtracdo e invaséo de filtrado de fluidos base dgua e base éleo.
Dando continuidade a pesquisa, Silveira (2014) realizou um trabalho para avaliar os
parametros de filtracdo estatica de fluidos base agua, preparados com diferentes faixas de
distribuicdo granulométrica de carbonato de calcio e diferentes tipos de polimeros
viscosificantes.

2.1.4 Modelagem e Simulagéo de Sistemas Particulados

Diversos modelos matematicos foram desenvolvidos para estudar o transporte e a
deposicdo de sélidos particulados durante o escoamento de suspensées solido-liquido em
meios porosos, resultando em uma vasta colecdo de modelos de sedimentagéo e filtragao
disponiveis na literatura (TILLER & CHEN, 1988, LU & HWANG, 1993;
DAMASCENO, 1992; TIEN et al., 1997; DEWAN & CHENEVERT, 2001; FERREIRA
& MASSARANI, 2005).

Tradicionalmente, a maioria dos problemas envolvendo sistemas particulados tem
sido descrita e solucionada por meio de modelos fenomenoldgicos baseados numa
extensdo da mecanica do continuo para incluir as misturas, a chamada teoria do transporte
em misturas, que é capaz de descrever, entre outros fendmenos, o escoamento de fluidos
em meios porosos (DAMASCENO, 1992; MASSARANI, 2002; AROUCA, 2007).

A hipoétese de um continuum admite que, do ponto de vista global, os materiais de
interesse para engenharia podem ser vistos como meios continuos, cujas estruturas
microscopicas sdo adequadamente descritas por propriedades fisicas médias, que variam
suavemente de ponto a ponto no espaco, desde que o comprimento caracteristico do
sistema de interesse em particular seja consideravelmente maior do que o livre caminho
médio das moléculas do material. Matematicamente o resultado dessa consideracdo é que
propriedades tais como massa especifica, temperatura, velocidade, etc., sdo consideradas
funcBes continuas da posicédo e do tempo (FOX et al., 2010; MUNJIZA et al., 2004; BIRD
et al., 2004).

A combinacdo dessas propriedades macroscopicas do material, frequentemente
chamadas de equacdes ou leis constitutivas, com a aplicacdo dos principios fundamentais
de conservacdo da massa, energia e quantidade de movimento compfe o formalismo
basico dos modelos continuos. As equagdes governantes que resultam dessa modelagem
aparecem na forma um sistema de equagOes diferenciais parciais acopladas, que, em
conjunto com as condigdes iniciais e de contorno apropriadas, encerram um determinado
problema de valor de contorno/inicial (BIRD et al., 2004).

Nessa linha de abordagem, uma possibilidade de formulacdo para descrever a
fluidodindmica do escoamento em meios porosos deformaveis, como € o caso das tortas e
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sedimentos produzidos nas operacdes de filtracdo e espessamento de suspensdes, consiste
na aplicagdo da teoria de misturas para modelar o processo multifasico através das
equacOes da continuidade e do movimento tanto para o liquido quanto para os solidos,
juntamente com as equacdes constitutivas necessarias. As equacdes (7) a (12) apresentam o
conjunto de EDPs que generalizam o problema (MASSARANI, 2002).

Equacdes da continuidade

d
a(epf) + div(epsvs) = 0 (7
d
571 = ©ps] + div[(1 - £)psvs] = 0 (8)
Equacgdes do movimento

avf .
epr |5, + (grad vp)vs| = —divp —m + psg 9)

v

(1-¢&)ps [a_ts + (grad vs)vs] =gradTs + m+ (1 —&)(ps — pr)g (10)
Equacdes constitutivas
m=%eu, U =v— v (11)
T, =T(F,) 12)

Onde ¢ € a porosidade em um ponto de matriz, ps € ps @ massa especifica do fluido e
do solido, vs e vs a velocidade intersticial das fases fluida e sélida, p a pressao no fluido, m
a forga resistiva que o fluido exerce sobre a matriz solida (por unidade de volume do
sistema particulado), g a intensidade do campo exterior, Ts a tensdo exercida sobre a fase
solida e F o gradiente de deformacdo (MASSARANI, 2002).

Esse sistema de equacOes diferenciais parciais ndo lineares, com condi¢bes de
contorno moveis, é extremamente complexo de se trabalhar e, muito provavelmente,
mesmo apos a introducdo de uma série de hipdteses simplificadoras, seria preciso lancar
mdo de alguma metodologia numérica sofisticada de integracdo para se chegar a solucao
de um problema em particular. Alia-se a isso a dificuldade experimental na determinacéo
do perfil de porosidades e da dependéncia entre a porosidade, pressdao nos solidos e
permeabilidade, que sdo relagdes constitutivas necessarias a solucdo do problema
(MASSARANI, 2002).

Em outras palavras, aplicando-se a teoria da mecéanica do continuo a modelagem de
processos envolvendo sistemas particulados, € possivel determinar distribuices de
propriedades macroscépicas do material, tais como massa especifica, velocidade e tensdo,
solucionando-se as equacOes de balanco pertinentes em conjunto com as relagdes
constitutivas, condicbes iniciais e condicdes de contorno apropriadas. Entretanto, as
maiores desvantagens desse tipo de técnica consistem na sua forte dependéncia para com
as relagOes constitutivas escolhidas para descrever o comportamento de um determinado
material, as quais sdo, muitas das vezes, demasiadamente simples, especificas e insensiveis
aos efeitos de propriedades microscdpicas importantes, tais como tamanho, formato e atrito
entre as particulas, além da frequente necessidade de se lancar mdo de métodos numericos
sofisticados, tais como diferengas finitas (MDF), volumes finitos (MVF) ou elementos
finitos (MEF) para obter-se uma solugdo aproximada do problema (LANGSTON et al.,
1994; ZHU et al., 2005).
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Alternativamente, os chamados métodos de elementos discretos, cuja principal
caracteristica consiste na consideracdo explicita de cada particula, das suas propriedades e
interacbes em determinado material, apresentam-se como opcao interessante para
realizacdo de modelagens e simula¢fes computacionais que efetivamente incorporem as
informacBes microdindmicas responsaveis por originar o comportamento macroscopico
observado nos sistemas particulados de interesse (ZHU et al., 2008; O’SULLIVAN, 2011).

O fato dos métodos discretos considerarem as particulas como entidades separadas
no modelo, torna desnecessaria a admissdo de considera¢Ges globais ou a inclusdo de
modelos constitutivos sofisticados para descrever o comportamento macroscépico de um
material (LANGSTON et al., 1994; ZHU et al., 2007; O’SULLIVAN, 2011).

Diversas técnicas de simulacdo discreta, em muito impulsionadas pelo crescimento
paralelo da tecnologia da computacéo, foram sendo desenvolvidas nas Gltimas décadas, tais
como: a dindmica molecular, a dindmica Browniana, o0 método de Monte Carlo, os
métodos de elementos discretos, dentre outros (ZHU et al., 2005; O’SULLIVAN, 2011,
MARSHALL & LI, 2014).

Nesse contexto, 0 método de elementos discretos, mais conhecido como DEM (do
inglés “Discrete Element Method”), consiste em uma técnica de modelagem
computacional em que os deslocamentos e as rotagcBes das inimeras particulas que
compdem um material sdo calculados passo a passo ao longo do tempo, tratando-se,
portanto, de um método transiente de analise numérica. Dessa forma, o0 DEM é capaz de
fornecer informagbes microdindmicas detalhadas, tais como trajetdrias, velocidades
instantaneas e forcas transientes agindo sobre as particulas, as quais seriam impossiveis de
se obter experimentalmente ou atraves de modelos continuos convencionais (MARSHALL
& LI, 2014; O’SULLIVAN, 2011; ZHU et al., 2007, 2008).

Consequentemente, um numero cada vez maior de pesquisadores tem comecado a
utilizar as técnicas de elementos discretos para descrever o comportamento de sistemas
particulados em diversas aplicacbes, conforme pode ser verificado no gréafico da Figura 6
(ZHU et al., 2007; 2008).
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Figura 6. Numero de publicacdes relacionadas a simulagdo discreta de sistemas
particulados nos ultimos anos (dados até 2005). Fonte: Zhu et al. (2007).

De fato, 0 método de elementos discretos tem sido empregado na analise de uma
enorme variedade de processos que vdo desde o estudo da deposicdo de solidos sob agdo
gravitacional, formacdo de pilhas, escoamentos em silos e esteiras como descrito em
Langston et al. (1994) e Zhang et al. (2001), até o estudo de processos sélido-fluido como
a sedimentacdo, filtracdo plana e filtragdo cruzada, transporte pneumatico, fluidizagéo e
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operacdo de ciclones e hidrociclones, conforme encontrado em Tsuji et al. (1992), Xu &
Yu (1997; 2003), Li et al. (2002), Hwang & Wang (2001), Dong et al. (2003; 2006; 2009).

2.2 O Método de Elementos Discretos

Na técnica de elementos discretos, ou DEM, a proposta € modelar os sistemas
granulares por meio de um conjunto finito de corpos discretos de formato regular, que
pode ser esférico ou poligonal. Permite-se que eles interajam uns com 0s outros, com as
suas vizinhancas (paredes sélidas de um equipamento, por exemplo) e/ou possivelmente
com algum tipo de fluido presente no meio, trocando, assim, energia e quantidade de
movimento. No decorrer de tais processos microscopicos, os sélidos poderdo apresentar
dois movimentos basicos, a translacdo e a rotacdo, os quais devem ser governados pelas
forcas e torques resultantes que agem sobre cada elemento (POSCHEL & SCHWAGER,
2005; ZHU et al., 2005; 2007).

2.2.1 Equacgbes Governantes

Com base nessas consideracfes, as equacdes da segunda lei do movimento de
Newton podem ser utilizadas para descrever o comportamento do material particulado de
forma dinamica. Considerando uma particula qualquer, i, pertencente a um sistema
genérico com N elementos discretos, essa lei se resume as equacgdes (13) e (14), para
translacio e rotagdo, respectivamente (POSCHEL & SCHWAGER, 2005).

d2r, 13

mi—oz =F i(1,v), 9), w;) (13)
d?e; .

i— =TT v 0p0), j=1,..,N (14)

onde r; e ¢; sdo os vetores de posicdo do centro de massa e de orientacdo angular da
particula i, respectivamente, e F;j e T; representam as forcas e torques resultantes que atuam
sobre a mesma, respectivamente. A massa, m;, € 0 momento de inércia, l;, de uma particula
esférica com massa especifica, pi, podem ser obtidos facilmente por meio das equacgdes
(15) e (16), respectivamente (YANG et al., 2000).

m; = (g) R ps (15)
I = (g) m,R? (16)

Conhecendo-se as coordenadas e as velocidades iniciais das particulas, bem como
expressdes adequadas para a determinacdo das forgas e torques resultantes, as equacoes
(13) e (14) podem ser prontamente solucionadas por meio de algum esquema numérico de
integracdo. Como resultado o modelo fornece trajetorias, velocidades instantaneas e forgas
transientes que agem sobre as particulas passo a passo no tempo (POSCHEL &
SCHWAGER, 2005).

Essas informagfes microdinamicas podem ser diretamente utilizadas na obtengéo de
parametros importantes para a analise e quantificacdo de um determinado fenémeno fisico,
tais como: espessura, porosidade e permeabilidade de torta no caso da filtragdo (DONG et
al., 2003; 2006; 2009; POSCHEL & SCHWAGER, 2005).
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Diferentes tipos de forcas de interacdo podem estar presentes nos processos de
sedimentacdo e filtracdo de solidos particulados, incluindo a forca gravitacional, as forgas
mecanicas de contato, as forcas de longo alcance repulsivas e/ou coesivas (elétrica, van der
Waals, etc.) e as forcas do tipo fluido—particula. Sendo assim, a resultante sobre um
determinado elemento deve ser calculada como a soma vetorial de todas essas
contribuigdes, conforme generalizado na equacéo (17) (ZHU et al., 2007).

Z F§ + Z Fi¢ + Fl + mg (17)

j=1,j#i Jj=1,j#i

onde F., representa a forga de contato que atua sobre a particula i devido a mteragao com
j; Fij"™ é forca de longo alcance que atua sobre i devido a interagdo com j; Fi' é a forca que
atua sobre i devido a sua interacdo com algum fluido e g é a aceleracdo gravitacional.

Da mesma forma, o torque resultante sobre a particula i pode ser determinado por
meio da soma vetorial de todos os torques de interacdo com os demais elementos do
sistema, com as quais essa particula entra em contato. Neste caso, as contribui¢cbes mais
comuns incluem o torque gerado pela acéo de forgas tangenciais e o torque devido ao atrito
de rolamento, de acordo com a equacdo (18) (YANG et al., 2000).

ZT+ZT (18)

j=1,j#i j=1,j#i

onde Tijt é 0 torque tangencial que age sobre i devido a sua interagdo com j e T é o torque
de rolamento que age sobre i devido a sua interacdo com j.

O equacionamento resumido de alguns modelos matematicos comumente
empregados pelo DEM para calcular as forcas e torques que agem sobre particulas
esféricas é apresentado nos itens a seguir.

2.2.2 Forgas de Interacdo Mecénica

Véarios modelos de particulas se encontram disponiveis na literatura para a
implementacdo direta no método de elementos discretos. A escolha da opcdo mais
adequada a determinada aplicagéo deve sempre levar em conta um bom compromisso entre
0 custo computacional e a descricdo realistica e precisa do comportamento mecanico do
sistema (POSCHEL & SCHWAGER, 2005).

Durante um evento de colisdo, parte da energia cinética associada ao movimento
relativo das particulas é dissipada sob a forma de calor e suas superficies se deformam
mutuamente durante o processo. Para tentar descrever a mecéanica complexa dessa
interacdo, a proposta do DEM consiste em representar virtualmente as particulas, por meio
de corpos rigidos de formato regular (esferas, elipses ou poliedros) e permitir que eles
sofram sobreposicOes suaves durante os seus contatos ao longo da simulagdo (POSCHEL
& SCHWAGER, 2005; JIN & PATZEK, 2003; O’SULLIVAN, 2011).

Geometricamente, 0 modelo de particula mais simples e intuitivo de se trabalhar é o
da esfera perfeita (ou disco circular em duas dimensdes), em funcdo do ganho significativo
em eficiéncia computacional durante a etapa de deteccdo de contatos. Para que duas
particulas esféricas, i e j, sejam adicionadas a lista de colisées do algoritmo DEM, basta
gue a soma de seus raios exceda a distancia entre seus centros de massa, satisfazendo a
desigualdade apresentada na equacgéo (19) (LUDING, 2001; POSCHEL & SCHWAGER,
2005).
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onde &; € chamada de compresséo mutua, sobreposi¢do ou deformacgdo sofrida pelas
particulas durante o contato (L); Ri e R; representam os raios das particulas i e j,
respectivamente (L); ri e rj sdo os vetores de posicOes dos seus centros de massa,
respectivamente (L).

Na Figura 7 ¢é apresentada uma ilustracdo do procedimento adotado pelo método de
elementos discretos para representar o contato entre duas particulas circulares (LUDING,
2001).

o X

Figura 7. Esquema do contato entre duas particulas com forma de disco circular. Se o valor
da sobreposicéo, &, € maior do que zero entdo o contato é confirmado.

Simulac@es utilizando particulas esféricas compostas ou particulas poligonais, como
aquelas ilustradas na Figura 8 e na Figura 9, também sdo frequentemente encontradas em
aplicacdes do método de elementos discretos na literatura (POSCHEL & SCHWAGER,
2005; MATUTTIS & CHEN, 2014).

Figura 8. Particulas esféricas compostas. Fonte: adaptada de Pdschel & Schwager (2005).

Devido a sua maior versatilidade em capturar as complexidades de forma dos
particulados reais, esses modelos elaborados tém maior utilizagdo em problemas que
exigem um alto grau de detalhamento sobre comportamento dos sélidos, especialmente no
que diz respeito a mecénica do contato e a descricdo do atrito estatico entre particulas.
Porém, vale ressaltar que identificacdo de colisbes e, consequentemente, a quantificacéo
das interacOes particula-particula, sempre sera uma tarefa mais dificil do que quando se
modela com esferas simples (POSCHEL & SCWAGER, 2005; ZHU et al., 2007;
MATUTTIS & CHEN, 2014).
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Figura 9. Diferentes formatos de particulas poligonais em 3D, utilizadas nas simulac¢Ges de
elementos discretos. Fonte: adaptada de Matuttis & Chen (2014).

Como a colisdo entre duas particulas acontece em uma regido finita de seus corpos,
devido as deformacBes decorrentes do impacto, na préatica é extremamente dificil
quantificar de uma forma absolutamente precisa e geral as forcas e torques resultantes que
agem sobre cada elemento, uma vez que eles se encontram diretamente vinculados a
inimeros fatores fisicos e geométricos (ZHU et al., 2007).

Identificada a ocorréncia do contato, o método de elementos discretos busca
contornar esse problema empregando modelos reoldgicos simplificados, baseados em
diferentes combinacdes de elementos mecanicos basicos (molas, amortecedores, etc.), para
equacionar, de forma computacionalmente eficiente, as relac6es de for¢a-deformacéo entre
particulas (DI RENZO & DI MAIO, 2004; POSCHEL & SCHWAGER, 2005; ZHU et al.,
2007; O’SULLIVAN, 2011).

Por simplicidade, os modelos de forca para particulas esféricas consideram que a
interacdo mecanica pode ser representada atraves de uma forca que atua em um ponto de
contato unico, r¢, definido como o centro da regido de sobreposi¢cdo. Admite-se ainda, que
essa forca seja dividida em duas componentes: uma normal e outra tangencial ao plano de
contato, conforme apresentado na Figura 10. Como comentado anteriormente, ambas
existem apenas se a sobreposicao for detectada (JIN & PATZEK, 2003; ZHU et al., 2007;
O’SULLIVAN, 2011).

Plano de
Contato

Figura 10. Esquema das forgas normais e tangenciais decorrentes do contato. Ambas atuam
no centro geométrico da regido sobreposta, representado pelo vetor de posi¢éo r..

Vale observar que as forgas representadas na Figura 10 sdo as componentes da forga
de contato resultante que atua sobre a particula i, devido a colisdo com a particula j, Fi.
Pela terceira lei de Newton, a forca correspondente atuando sobre j poderia ser obtida
apenas invertendo-se os sentidos dos vetores representados em vermelho (O’SULLIVAN,
2011; MATUTTIS & CHEN, 2014). Matematicamente essas consideracdes podem ser
formalizadas pelas equacdes (20), (21) e (22).
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onde Fii*" é a componente normal da forca de contato (MLT™); F.J é a componente
tangencial da forca de contato (MLT?) e njj representa o vetor unitario que aponta na
direcdo da linha que une os centros de massa das particulas (adimensional).

Como o DEM admite que as forcas de colisdo atuem no ponto de contato, r¢, ao inves
dos centros de massa, I; € rj, elas criam torques que provocam movimentos de rotacéo nas
particulas. Como era de se esperar, a componente normal induz os movimentos
translacionais, enquanto a tangencial (atrito) fica efetivamente responsavel pela rotacao.
Dessa forma, o torque gerado sobre uma particula i devido a sua interacdo com outra
particula j, pode ser calculado a partir do raio R; e da forca Fijc't por meio das equacao (23)
e (24) (YANG et al., 2000; LUDING, 2001; POSCHEL & SCHWAGER, 2005).

T =Ry X F}}' (23)
R; = —R;n;; (24)

onde R; representa o vetor radial que liga o centro da particula i ao ponto de contato com |
(L); Tijt representa o torque que age sobre i devido & sua interaco com j (ML?T™).
Segundo Zhu et al. (2007), uma outra contribuicdo importante ao torque resultante é
0 chamado torque de rolamento, que estd diretamente associado a ocorréncia de uma
distribuicdo assimétrica de tensdo normal sobre as superficies das particulas durante o
contato, conforme ilustra a Figura 11.
#m

\ il
/ \‘\

7N o)

Figura 11. llustragdo da distribuicéo assimétrica de tensdo normal, p;;". Essa tenséo é
responsavel por gerar o chamado torque de rolamento. Fonte: adaptada de Zhu et al.
(2007).

Comparado ao torque gerado pela acdo de forgas tangenciais, que pode ser
facilmente determinado por meio da equagéo (23), o torque devido ao atrito de rolamento é
notadamente mais complexo de se calcular e ainda representa um tema de intensa
discussdo na area de elementos discretos. No entanto, segundo reportado por diferentes
autores da area, a inclusdo desse torque pode ter papel fundamental na modelagem de
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processos de formacdo de leito e pilhas de particulas sélidas (BRILLIANTOV &
POSCHEL, 1998; IWASHITA & ODA, 1998; ZHU et al., 2007).

Uma opcdo simples e frequentemente utilizada para representar o efeito do torque de
rolamento € o modelo de Brilliantov & Pdschel (1998), apresentado na equacéo (25).

T;"j = _UrRilFl?]:nV‘\)n (25)

onde Fi“" é a componente normal da forca de contato que age sobre i devido a interagéo
com j (MLT?); R; é o raio da particula i (L); Tij' é o torque de rolamento que age sobre i
devido & interacdo com j (ML*T?; p, é o coeficiente de atrito de rolamento
(adimensional); @; é um vetor unitario que atua na normal (adimensional).

Vale ressaltar que os torques correspondentes nas duas particulas sdo paralelos, mas
ndo necessariamente iguais em magnitude. Na verdade, isto sO ird acontecer quando 0s
elementos possuirem mesmo didmetro, caso contrario, o torque que age sobre j, por
exemplo, deve ser calculado por Tji = (Ry/Ri)Tij (YANG, 2000; LUDING, 2001).

A seguir sdo apresentadas as formulagdes de alguns modelos usualmente empregados
no DEM para descrever interacdes mecanicas entre particulas esféricas.

2.2.2.1 Forca Normal

A componente normal da forca de colisdo atua na dire¢cdo ortogonal ao plano de
contato entre as duas particulas, conforme ilustrado anteriormente na Figura 10. Essa forca
consiste de duas partes: uma conservativa, que descreve o efeito da elasticidade do
material, e outra dissipativa, que leva em conta a perda de energia cinética durante a
colisdo. Existem varios equacionamentos disponiveis na literatura para incorporar o efeito
dessa forca as simulacdes. No entanto, apenas alguns modelos de uso mais comum para
particulas esféricas, tais como o modelo linear de Cundall-Strack e o0 modelo néo linear de
Hertz, foram descritos neste trabalho. Outros exemplos mais especificos podem ser
encontrados com relativa facilidade em Luding (2001), Péschel & Schwager (2005),
O’Sullivan (2011) e Matuttis & Chen (2014).

Modelo linear de Cundall-Strack

Originalmente proposto por Cundall & Strack (1979), pesquisadores que deram
origem ao método de elementos discretos, este modelo é considerado como a op¢do mais
simples e intuitiva para descrever a mecanica do contato em sistemas granulares. A ideia
basica consiste na combinacdo, em paralelo, de dois elementos mecanicos lineares: uma
mola e um amortecedor, conforme ilustrado na Figura 12. A primeira tem o papel de
incluir uma contribuicao elastica a resposta do modelo e o segundo contempla a dissipacdo
de energia devido as deformacdes pléasticas sofridas pelo material.

Figura 12. Representacdo do modelo linear como uma combinagdo em paralelo de dois
elementos mecanicos: a mola e o amortecedor. Fonte: adaptada de O’Sullivan (2011).
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A equacéo (26) traz a formulagdo mais comum deste modelo, apresentada como uma
relacdo do tipo forca—deformacdo, usualmente utilizada em elementos discretos
(CUNDALL & STRACK, 1979; POSCHEL & SCHWAGER, 2005; JIN & PATZEK,
2003; ZHU et al., 2007).

Fi" = Knéumyj — Co(vij - i)y (26)
onde C, representa o coeficiente de amortecimento viscoso (MT™Y); K, representa o
coeficiente de restauracio elastica (MT); vij € 0 vetor velocidade relativa entre i e j no
ponto de contato (LT™); &, é deformacdo sofrida pelas particulas na direcdo normal (L).

Os parametros do modelo, K, e C,, sdo responsaveis por controlar a rigidez da
particula e a dissipacdo de energia durante as colisGes, respectivamente, e a especificacdo
adequada dos seus valores pode ter um papel crucial no desempenho final da simulacéo.
De acordo com Cleary & Sawley (2002), valores de K, na faixa de 10*-10" N/m sio
capazes de fornecer deformacBes médias de 0,1-1% entre as particulas, o que seria
fisicamente coerente de se esperar, levando-se em conta a elevada rigidez dos solidos
particulados reais.

Entretanto, autores como Di Renzo & Di Maio (2004), Pdschel & Schwager (2005) e
O’Sullivan (2011), argumentam que ndo é uma tarefa facil associar esses parametros
diretamente as propriedades mecanicas dos materiais. Desse modo, os procedimentos mais
comuns para lidar com o problema consistem em duas linhas de abordagem: (i) ajustar
artificialmente os valores de K, e C, para atingir uma resposta especifica e desejada nas
simulagdes, como sugerido por Bell et al. (2005); (ii) sintonizar os parametros a posteriori,
por meio da comparacdo com dados de sistemas particulados reais, obtidos em laboratério,
de acordo com Poschel & Schwager (2005) e O’Sullivan (2011).

Alternativamente, segundo Cleary & Sawley (2002), o coeficiente de amortecimento,
Cn, pode ser derivado diretamente do coeficiente de restituicdo do material, ¢, o qual
representa a relacdo entre as velocidades relativas normais das particulas antes e apds o
evento de colisdo, através das equagdes (27), (28)e (29).

G = 2ymesrKy (27)

In(e)
Y =T (28)
V1% 4+ In?(e)
mimj
Mess = (29)

Outros procedimentos mais especificos para determinar os parametros de contato do
modelo linear podem ser encontrados em Luding (2001) e em Di Renzo & Di Maio (2004).

Modelo ndo-linear de Hertz

Partindo de consideracOes propostas pela teoria da elasticidade de Hertz (1882),
desenvolvida durante seus estudos sobre a forga de colisdo normal entre particulas
esféricas, 0 modelo apresentado neste topico propde uma relacdo ndo linear entre forga e
deslocamento, como uma forma simplificada de descrever a resposta elastica do material
ao contato, segundo a equacao (30).

Fﬁn = 3/2ni]' (30)

Uy ns>n
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Neste caso, 0 parametro de rigidez da interacdo, K, esta diretamente relacionado as
propriedades mecéanicas do material constituinte das particulas, tais como o mddulo de
Young e a razdo de Poisson, conforme apresentado na equacéo (31). O que representa uma
vantagem de implementagdo, em comparagdo ao equacionamento linear, descrito no tépico
anterior.

4

onde Re é 0 raio efetivo das particulas (L) e Eex representa 0 mddulo de Young efetivo
(ML™T%). Ambos podem ser obtidos a partir de parametros individuais, como indicado nas
equacOes (32) e (33), caso as particulas sejam compostas de materiais diferentes (DI
RENZO & DI MAIO, 2004; POSCHEL & SCHWAGER, 2005).

1 11 2
1 1-v? 1-vf
S A | (33)
Eery  Ei Ej

onde E; representa 0 médulo de Young da particula i (ML™T); v; é a razéo de Poisson da
particula i (adimensional).

No caso de colisdo entre uma particula i e uma parede j, a mesma relacdo se aplica
para 0 modulo de Young efetivo, Ee, mas para o raio tem-se que R, =R, (DI RENZO &

DI MAIO, 2004).

De modo a descrever a dissipacdo de energia devido as deformacgfes plasticas
sofridas pelo material no ponto de contato, o0 modelo também incorpora um termo de
amortecimento dependente da velocidade de impacto, podendo ser escrito em sua forma
completa pela equacéo (34) (ZHU et al., 2005).

1/2

4 3/2
Fj" = 3 Eerrv Rerr& *ni; — v (8meffEeff /Refffn> vjj (34)

onde v;j" representa a componente normal da velocidade relativa entre as particulas i e j no
ponto de contato (LT™). A massa efetiva, mes, é dada por mes = 0,5(m;i+m;). E o parametro
de amortecimento, y,, esta diretamente relacionado a viscosidade do material e também
pode ser determinado por meio da comparagdo com resultados experimentais, conforme
descrito anteriormente para o caso do modelo linear (POSCHEL & SCHWAGER, 2005;
ZHU et al., 2005; 2007; O’SULLIVAN, 2011).

Por ser um modelo com fundamentacdo tedrica mais solida e apresentar boa
concordancia com resultados experimentais obtidos na literatura, este equacionamento tem
sido amplamente utilizado nas aplicacdes em elementos discretos para simular diferentes
tipos de fendmenos multifasicos envolvendo sistemas particulados, conforme destacado
nos trabalhos de ZHU et al.(2005; 2007) e DONG et al. (2006; 2009).

2.2.2.2 Forca Tangencial

Apesar de ser comum o uso do modelo de esfera perfeita para descrever a
compressdo mutua e a acdo de forgas normais durante o contato entre dois elementos
discretos, sabe-se que na realidade nenhum solido particulado tem formato totalmente
regular, e que suas superficies apresentam uma série de irregularidades que caracterizam a
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existéncia de certa rugosidade ou aspereza. Por conta disso, durante os eventos de colisdo
obliqua, além das interacBes normais j& mencionadas, surgem forcas cisalhantes no
sistema, que atuam na direcdo tangencial ao contato, conforme ilustrado no esquema da
Figura 10 (CROWE et al., 2012; POSCHEL & SCHWAGER, 2005; MATUTTIS &
CHEN, 2014).

Essas forgas de atrito estdo intimamente relacionadas com propriedades superficiais
das particulas e, segundo diferentes autores, sdo de fundamental importancia para a
modelagem realistica de sistemas particulados (POSCHEL & SCHWAGER, 2005; ZHU et
al., 2005; 2007; O’SULLIVAN, 2011; MATUTTIS & CHEN, 2014).

A natureza fisica da forca tangencial torna a modelagem das colisdes entre particulas
esféricas inconsistente em alguma medida, sendo necessario lancar mao de certos
mecanismos artificiais para capturar mais precisamente o efeito do atrito nas simulagdes.
Alguns exemplos na literatura, tais como o das particulas compostas e poligonais, citadas
anteriormente, sugerem 0 uso de geometrias mais complexas como alternativa para
eliminar parcialmente essa inconsisténcia, a custa de maior esforco computacional,
naturalmente (MUNJIZA, 2004; POSCHEL & SCHWAGER, 2005; MATUTTIS &
CHEN, 2014).

O desenvolvimento de modelos constitutivos para descrever as interagdes mecanicas
entre particulas ainda é um campo de intensa discussdo na area relacionada aos elementos
discretos, especialmente para o caso das for¢as tangenciais. Dentre as opc¢des disponiveis,
0s modelos mais comuns relacionam a intensidade da forca de atrito com a componente
tangencial da velocidade relativa entre as superficies no ponto de contato. Esta ultima pode
ser determinada por meio das equacdes (35) e (36), conhecendo-se as velocidades dos
centros de massa e as rotagbes das particulas i e j (LUDING, 2001; POSCHEL &
SCHWAGER, 2005).

vij =V — v] + Rini]' X W; + R]nl] X (l)] (35)
vij = vy — ny;(vy; - ny) (36)

onde vj; representa a velocidade relativa entre as particulas i e j no ponto de contato (LTY;
vij representa a componente da velocidade relativa entre i e j na diregdo tangencial ao
contato (LT™Y).

A seguir sdo apresentados trés modelos de forcas tangenciais frequentemente
encontrados com boa aceitacdo na literatura, a saber, 0 modelo de Haff-Werner, 0 modelo
de Cundall-Strack e o modelo simplificado de Mindlin—Deresiewics.

Modelo de Haff-Werner

O modelo de Haff-Werner propde uma relacdo linear entre a forca tangencial e a
velocidade relativa no ponto de contato, conforme apresentado na equacdo (37)
(POSCHEL & SCHWAGER, 2005; MATUTTIS & CHEN, 2014).

F f,t =~V (37)
onde y; representa uma constante de amortecimento com dimenséo [M/T].

Como o sentido de F;*' é contrario ao de vy, ela pode ser visualizada como uma
forca cisalhante que atua amortecendo o movimento das particulas na dire¢do tangencial
(POSCHEL & SCHWAGER, 2005).

Caso ocorram colisdes com velocidades relativas muito altas ou forgas normais
muito baixas, a forga de Haff-Werner deve ser limitada pela lei do atrito de Coulomb,
assumindo, em médulo, o valor do produto p|F;;*"| (onde i representa o fator de atrito do
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material). Esta restricdo é fisicamente consistente e pode ser formalizada por meio da
equacéo (38) (POSCHEL & SCHWAGER, 2005; MATUTTIS & CHEN, 2014).

j

vt
|v§i

Ff]. = —min(yt|vfj|, ﬂch;}nl) )

De acordo com a literatura, a proposta de Haff-Werner foi utilizada de uma forma
relativamente bem sucedida para representar diferentes tipos de fendmenos granulares
através da técnica de elementos discretos. No entanto, 0 modelo parece apresentar alguma
dificuldade em lidar com sistemas puramente estaticos, nos quais v;' é essencialmente nula
(anulando, também, a propria Fijc’t) (POSCHEL & SCHWAGER, 2005; MATUTTIS &
CHEN, 2014).

Para contornar o problema e simular adequadamente o comportamento estocastico de
certos sistemas, 0 DEM conta com diferentes modelos de for¢a mais sofisticados, que
dependem do historico completo da interacdo particula-particula (modelos de Cundall-
Strack, Mindlin-Deresiewics, etc.), ou ainda, com particulas de formato geométrico mais
realistico, como aquelas da Figura 9 (POSCHEL & SCHWAGER, 2005).

Como a forca tangencial é determinada por caracteristicas microscopicas das
superficies das particulas, ndo existem propriedades macroscépicas e experimentalmente
mensuraveis, as quais y; poderia ser associada e derivada. Dessa forma, a constante de
amortecimento da lei de Haff-Werner deve ser obtida a posteriori, por meio da
comparacgio entre resultados numéricos e experimentais (POSCHEL & SCHWAGER,
2005).

Modelo de Cundall-Strack

Para contemplar a forca de atrito entre particulas esféricas, Cundall & Strack (1979)
propuseram um modelo mais complexo, onde F;*' ndo é avaliada somente por meio das
posicdes e velocidades no tempo presente, mas depende, também, do historico completo da
interacdo particula-particula (CUNDALL & STRACK, 1979; POSCHEL & SCHWAGER,
2005).

Na pratica, o modelo tenta descrever o fendbmeno do atrito estatico ativando uma
mola na direcdo tangencial ao plano de contato, que é inicializada no instante em que as
particulas entram em contato e permanece ativa até que as superficies se separem. Dessa
maneira, conhecendo-se a componente tangencial da velocidade relativa e a localizacdo do
ponto de contato, a forca tangencial é obtida diretamente através das equacdes (39) e (40),
onde a integral de v;i' atua de forma incremental, acumulando a energia dos movimentos
relativos na direcdo tangencial (CUNDALL & STRACK, 1979; CLEARY & SAWLEY,
2002; POSCHEL & SCHWAGER, 2005).

£ = | v (39)
Fi' = —K. & + C,v}; (40)

O termo Cyv;j' representa a deformagéo pléstica das particulas na direcfo tangencial,
com a constante C; regulando o grau de dissipacgao de energia devido ao movimento nessa
direcdo (CLEARY & SAWLEY, 2002).

Assim como no modelo de Haff-Werner, a forga de Cundall-Strack também segue o
principio do atrito de Coulomb e tem como limite maximo o produto z|Fi*"| (POSCHEL
& SCHWAGER, 2005; MATUTTIS & CHEN, 2014).
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A constante elastica da mola na direcdo tangencial, K;, bem como o coeficiente de
dissipacao tangencial, C; normalmente sdo determinados a posteriori por meio do
cruzamento entre dados numeéricos e experimentais (POSCHEL & SCHWAGER, 2005).

Modelo simplificado de Mindlin—-Deresiewicz

Trata-se de uma representacdo matematica mais consistente da mecénica do processo
de colisdo na direcdo tangencial. E baseado em uma simplificacio da teoria de Mindlin &
Deresiewicz (1953), os quais desenvolveram um equacionamento geral para a forga de
atrito e demonstraram que a relacdo entre forca e deslocamento na dire¢do tangencial
depende do histérico completo do processo de contato. A simplificagdo mencionada neste
trabalho foi originalmente apresentada por Langston et al. (1994).

Como pode ser observado através da equacdo (41), o modelo propbe uma relagdo do
tipo ndo linear entre forca e deslocamento tangencial, &. Este Gltimo, assim como na
equacdo de Cundall-Strack, é calculado de forma incremental através da avaliagdo da
integral de v;i' durante o tempo de contato entre as particulas, conforme a equagio (39)
(LANGSTON et al., 1994; YANG et al., 2000; ZHU et al., 2005).

ot _ mln(lftl Etmax)r/z 41

Fij = —nelFy’ { ll omar T @
(2 - Ul)

= 42

$smax = HeSn 7~ (1—vp) (42)

Vale notar que este equacionamento permite o calculo da forca atrito diretamente
através das propriedades mecanicas das particulas (neste caso, a razdo de Poisson, vj, € 0
fator de atrito, p;) e dos deslocamentos sofridos nas direcdes normal e tangencial (DI
RENZO & DI MAIO, 2004).

Se |&| exceder o valor de & max, tem inicio o regime de atrito dindmico entre as
particulas, sendo necessario limitar o valor da forca tangencial. Neste caso, o produto
Ue|Fii“"|, presente logo a direita do sinal de igualdade da equacdo (41), garante que o
modelo respeite adequadamente a lei do atrito de Coulomb (LANGSTON et al., 1994,
YANG et al., 2000; ZHU et al., 2005; DONG et al., 2009; MATUTTIS & CHEN, 2014).

2.2.3 Algoritmos de Deteccdo de Contato

Definidos os modelos matematicos mais adequados para descrever a mecanica do
contato, é preciso entdo calcular o somatério das forcas e torques resultantes que agem
sobre cada particula, conforme explicitado nas equacGes (13) e (14). Esta etapa representa
o0 ponto central do método de elementos discretos, uma vez que a eficiéncia computacional
de qualquer simulacdo é basicamente determinada pela eficiéncia com a qual os contatos
sdo detectados e quantificados (MUNJIZA & ANDREWS, 1998; MUNJIZA, 2004;
MATUTTIS & CHEN, 2014).

A forma mais simples de realizar tal tarefa é através de um algoritmo de checagem
direta (ou binaria), que verifica, a cada passo de tempo, a chance de colisdo entre todos 0s
possiveis pares de particulas (MUNJIZA & ANDREWS, 1998; MUNJIZA, 2004).

Quando se trabalha com elementos de formato esférico, a operacdo de verificacdo
pode ser realizada através da equacéo (19), conforme comentado no inicio do Item 2.2.2.
Uma vez que cada checagem envolve uma multiplicacdo de ponto flutuante, o nimero total
de operagdes de ponto flutuante necessario para detectar todas as colisbes é obtido por
meio da equacdo (43) (MUNJIZA, 2004).
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o« N2 (43)

O resultado representa um forte impacto negativo sobre o tempo de CPU consumido
pela simulagdo, que fica diretamente proporcional ao quadrado do numero total de
elementos discretos envolvidos no problema, N. O que significa, por exemplo, que, se
dobrando o tamanho do sistema, também dobra o tempo de computacdo do problema.
(MUNUJIZA, 2004; MATUTTIS & CHEN, 2014).

Em problemas reais de larga escala, que envolvem grandes quantidades de particulas
capazes de se mover livremente e colidir a qualquer instante de tempo, a etapa de
processamento de contatos pode chegar a representar 60% do custo computacional total da
simulacdo, caso o algoritmo de checagem direta seja utilizado (MUNJIZA, 2004).

Em funcdo disso, diversas metodologias que partem de abordagens distintas podem
ser encontradas na literatura com o objetivo aperfeicoar a etapa de deteccdo de contatos.
Alguns exemplos de algoritmos cléssicos e de uso comum podem ser encontrados em
Allen & Tildesley (1987), Munjiza & Andrews (1998), Munjiza (2004), Pdschel &
Schwager (2005) e Matuttis & Chen (2014).

Por conta da sua robustez e do bom compromisso que apresenta entre eficiéncia no
uso de memdria RAM, tempo de CPU e facilidade de implementacdo, o algoritmo de
deteccdo de contatos empregado neste trabalho é o algoritmo NBS (do inglés “No Binary
Search”), originalmente proposto por Munjiza & Andrews (1998). A metodologia utilizada
pelo algoritmo tem por objetivo eliminar dos calculos envolvidos na etapa de
processamento de contato, os pares de particulas que se encontram muito distantes umas
das outras e, que por questdes geométricas, nao teriam chance efetiva de colidir. Para tanto,
dois conceitos béasicos sdo empregados: subdivisdo espacial da regido simulada e
mapeamento das posi¢cdes de cada elemento discreto (MUNJIZA & ANDREWS, 1998).

Considerando, por simplicidade, um sistema genérico bidimensional, composto por
N elementos discretos de formato circular, confinados em uma regido finita de dimensées
Xminy Xmax» Ymin € Ymax, O primeiro passo do cddigo consiste em subdividir o espaco em
células idénticas, conforme ilustrado na Figura 13. O tamanho das mesmas é sempre
escolhido com base no didmetro, d, da maior particula do sistema. De modo que, cada uma
das particulas, da maior a menor, caberd perfeitamente dentro de uma Unica célula
(MUNJIZA & ANDREWS, 1998).
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Figura 13. Esquema da metodologia de deteccdo de contatos utilizada pelo algoritmo de
mapeamento NBS. Fonte: adaptada de Munjiza & Andrews (1998).
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Na sequéncia, os elementos sdo mapeados por células individuais de acordo com a
posicao atual dos seus centros de massa. Matematicamente, isto € feito atribuindo-se a cada
elemento um numero inteiro de identificacdo, 1, 2, 3,..., N-1, N, obtido através da
normalizacdo de coordenadas apresentada pelas equacdes (44) e (45) (MUNJIZA &
ANDREWS, 1998).

. Xi — Xopi
x" =1+ int (%) (44)
Yot = 14 e (H—min) (45)

onde Xx; e y; representam as coordenadas cartesianas do centro de massa de uma particula
genérica i, e d, representa o didmetro da mesma. O operador “int”, presente em ambas as
equacdes, tem a funcdo de converter o resultado da divisdo no valor inteiro mais préximo
(MUNJIZA & ANDREWS, 1998).

De forma similar, a cada célula atribui-se um par identificador de nimeros inteiros
(ixiy), onde iy =1, 2, 3,..., Ny e iy =1, 2, 3,..., Ny, com os valores de Ny e Ny representando
0s numeros totais de células nas direcdes x e y, respectivamente, de acordo com as
equacoes (46) e (47) (MUNJIZA & ANDREWS, 1998; MUNJIZA, 2004).

Nx — Xmax ; Xmin (46)
_ Ymax C_l Ymin (47)

=

Essa metodologia de mapeamento garante que cada elemento discreto seja atribuido
a apenas uma Unica célula, conforme ilustrado na Figura 14, onde 0s pontos pretos
representam os centros de massa das particulas (MUNJIZA, 2004).
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Figura 14. Subdivisdo do dominio em células idénticas de tamanho d, que corresponde ao
didametro da maior particula do sistema. Fonte: adaptada de Munjiza (2004).

A (ltima etapa consiste em encontrar quais elementos discretos, dentre aqueles
mapeados, possivelmente se encontram em contato. Como pode ser percebido através da
Figura 14, é impossivel que duas particulas associadas a células que ndo sdo vizinhas
proximas colidam efetivamente. Assim, a deteccdo de contatos pelo algoritmo NBS se
resume a um procedimento de checagem direta envolvendo apenas os elementos
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provenientes de uma mesma celula central ou de células adjacentes, conforme apresentado
na Figura 15 (MUNJIZA & ANDREWS, 1998).

Procedendo a verificacdo de contatos dessa forma, uma andalise numérica detalhada,
realizada por Munjiza & Andrews (1998), indica que para o algoritmo NBS, o niumero total
de operacdes algébricas necessario para detectar todas as colisbes € diretamente
proporcional ao nimero total de elementos discretos, N, e ndo mais a N o que torna o
codigo notadamente mais eficiente em uso de CPU quando comparado ao procedimento de
checagem binéria simples (MUNJIZA & ANDREWS, 1998; MUNJIZA, 2004).

(o] (o]
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Figura 15. Esquema ilustrativo, mostrando que a varredura realizada pelo algoritmo NBS

se resume apenas aos pares de particulas mapeadas a mesma célula ou as células
imediatamente vizinhas (total de oito em 2D). Fonte: adaptada de Munjiza (2004).
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Resumidamente, algumas outras caracteristicas deste algoritmo que merecem ser
citadas sdo (MUNJIZA & ANDREWS, 1998):

e Possui tempo de CPU proporcional ao nimero total de elementos;

e Apresenta bom desempenho no gerenciamento de memoria RAM,;

e A sua extensdo para simulacdes 3D, apesar de longa, é conceitualmente
simples;

e E considerado um algoritmo fécil de programar.

Além do algoritmo NBS, muitas outras metodologias podem ser encontradas na
literatura para aperfeicoar o processamento de contatos em um cdédigo DEM. Alguns
exemplos de destaque que poderiam ser listados sdo: o algoritmo de Verlet, o algoritmo
“Lattice”, o algoritmo “Screening”, o algoritmo “Sort and Sweep” e o algoritmo “Willians-
C-grid”. A escolha da melhor op¢do normalmente ird depender das caracteristicas
especificas do problema a ser abordado. Maiores detalhes sobre esses e outros algoritmos
ndo mencionados neste trabalho podem ser encontrados em Allen & Tildesley (1987),
Munjiza & Andrews (1998), Munjiza (2004), Poschel & Schwager (2005), O’Sullivan
(2011) e Matuttis & Chen (2014).

2.2.4 Forcas de Longo Alcance

Quando o sistema modelado € composto por particulados finos (didmetros medios
menores que 1000um), além das interacBes de contato mecénico mencionadas no Item
2.2.3, certas forcgas de longo alcance adquirem um papel mais significativo na dindmica do
processo de deposicdo. Nessa linha de modelos, alguns exemplos de destaque sdo: a forga
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coesiva de van der Waals e a forca eletrostatica de Coulomb. Elas podem agir de forma
concorrente ou sucessiva e suas importancias relativas no que se refere ao equilibrio de
forcas de um sistema particulado irdo depender de uma série de fatores fisicos distintos,
conforme ilustrado no gréafico da Figura 16 (ZHU et al., 2007; MATUTTIS & CHEN,
2014).
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Diametro de particula (micra)

Figura 16. Importancia relativa entre diferentes tipos de forcas de longo alcance em funcao
do diametro. Neste caso, foram considerados os seguintes parametros: Ha = 6,5x10°J,
h=1,65A, Qo =1 e ps = 3x10’ kg/m°. Fonte: adaptada de Zhu et al. (2007).

A forca eletrostatica surge entre particulas carregadas e normalmente pode ser
estimada pela equacéo cléassica de Coulomb, aqui representada pela equacédo (48) (ZHU et
al., 2007).

e _ Q’ h
Fij = _W<1 B (—\/W+h2)> " )

onde F;f é a forca eletrostatica atrativa que age sobre i devido & interagdo com j (M LT?);
R; é o raio da particula i (L); h é a distancia de separacdo entre as superficies das duas
particulas (L); Q é a carga elétrica da particula (TI) e Qo € a permissividade elétrica do
vacuo (MILIT*P).

Uma comparagdo feita por Rumpf (1962) entre a forga coesiva de van der Waals e as
forcas eletrostaticas induzidas por excesso de cargas em particulas com diametros da
ordem de micra, sugere que a primeira pode chegar a ser uma ordem de grandeza superior
a segunda, em modulo. Na verdade, para particulas com didmetro maior que 1um, alguns
autores argumentam que a forca eletrostatica pode inclusive ser desprezada com boa
aproximacdo (YANG et al., 2000; ZHU et al., 2007).

A forca coesiva de van der Waals normalmente tem origem nas interacfes
moleculares que se estabelecem entre as superficies de duas particulas sélidas. Para
incorporar o seu efeito nas simulacdes, 0 DEM faz uso da teoria de Hamaker (1937), a qual
admite, em linhas gerais, que as intera¢fes entre dtomos (ou moléculas) individuais séo
aditivas, de modo que a resultante de van der Waals entre corpos macroscopicos pode ser
obtida por meio da integragdo sobre todos os pares de atomos (ZHU et al., 2007; CROWE
etal., 2012).
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O modelo de forca coesiva implementado neste trabalho é o mesmo descrito por
Israelachvili (1991) e Yang et al. (2000) para esferas idealmente lisas (do inglés “smooth
spheres”), conforme apresentado na equacao (49).

H, 64R’RP(h + R, + R;)
6 (h? + 2R;h + 2R;h)"(h? + 2R;h + 2R;h + 4R,R))

FY = (49)

onde F;;’ representa a forca de van der Waals que age sobre i devido a sua interacdo com j
(MLT?); R; representa o raio da particula i (L) e h é a distancia de separacio entre as
superficiesdeiej (L);

O parametro H,, conhecido por constante de Hamaker, teoricamente depende de
diversos fatores relacionados as propriedades fisicas e quimicas das duas particulas e néo €
de facil quantificacdo. Na modelagem numérica usando elementos discretos, ela é
frequentemente tratada como uma propriedade da particula a ser determinada
empiricamente (YANG et al., 2000; DONG et al., 2006).

Conforme pode ser observado através da equacgdo (49), na medida em que a distancia
de separacdo entre as particulas, h, tende a zero, a forca coesiva tende ao infinito,
introduzindo um problema de singularidade no modelo (divisdo por zero quando h — 0). A
literatura sugere que esse contratempo pode ser contornado especificando-se uma distancia
de corte, hyin, para evitar a eventual ocorréncia de uma forga atrativa desproporcional e
sem sentido fisico nas simula¢Bes. Segundo Zhu et al. (2007), um ponto de referéncia
razodvel para essa distdncia minima seria o valor de 1nm (ISRAELACHVILI, 1991;
YANG et al., 2000; ZHU et al., 2007).

Além das forcgas eletrostaticas e de van der Waals, outros tipos de interacdo de longo
alcance, coesivas e/ou repulsivas, podem ser incluidas em uma simulacdo DEM, a exemplo
das forcas capilares, associadas a presenca de fluido intersticial entre as particulas. Maiores
detalhes sobre essa e outras forcas especificas podem ser encontrados em referéncias como
Luding (2001), Zhu et al. (2007) e Crowe et al. (2012).

2.2.5 Forcas de Interacéo Fluido—Particula

Quando um ou mais fluidos estdo presentes nos espacos vazios entre as particulas,
como é o caso na maioria das situacdes praticas de interesse para a engenharia quimica,
diversas interacbes do tipo fluido—particula surgem no sistema, devendo ser
adequadamente incorporadas a simulacdo de elementos discretos (ZHU et al., 2007;
CROWE et al., 2012).

As forcas fluidodindmicas capazes de impactar diretamente 0 movimento das
particulas sdo normalmente divididas em duas categorias: forgcas volumares, tais como a
forca gravitacional, a forca de empuxo e a forca de gradiente de pressdo; e em forcas de
superficie (ou peliculares), a exemplo das forcas de arraste e sustentagdo (DONG et al.,
2007; ZHU et al., 2007; CREMASCO, 2012).

A forca de empuxo é uma forca volumar que age no sentido contrario ao da forca
peso. Com base no principio de Arquimedes, ela parte do pressuposto de que a forca
exercida sobre um corpo submerso depende diretamente do volume de fluido deslocado
por ele e que, no caso de uma particula esférica, corresponde a equagdo (50)
(CREMASCO, 2012).

F?=——nd}prg (50)
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onde d; é o diametro da particula i (L); Fi° é a forca de empuxo que age sobre i (MLT?); p
é a massa especifica do fluido que envolve i (ML™); g é a aceleragdo gravitacional (LT™).

A forga de arraste representa, fisicamente, uma medida da resisténcia das particulas
em serem arrastadas pelo fluido ao seu redor. De modo geral, ela pode receber a
contribuicdo de trés parcelas, conforme apresentado na equagao (51) (ZHU et al., 2007;
CREMASCO, 2012).

d 1 dv; 3, (Trdvy  dt
Fi =—3T[di,llfvi_§mf?_§dij;) (dt)\/ﬁ (51)

O primeiro termo do lado direito da equacdo (51) é conhecido como arraste de
Stokes e inclui contribuicdes do arraste de friccdo e de forma. O segundo, chamado de
forca de arraste virtual ou aparente (forca transiente), estd relacionado a
aceleracdo/desaceleracéo da particula em um meio fluido. E o terceiro e ultimo, conhecido
por forca de Basset, descreve mudancas na camada limite que envolve a particula em
decorréncia de sua aceleracdo/desaceleracdo. Para alguns autores esses dois ultimos termos
podem ser desprezados com boa aproximacdo, sob certas circunstancias, como por
exemplo, no caso em que a relagdo de massas especificas entre fluido e particula, ps/ps, €
suficientemente baixa (~ 0,001) (ZHU et al., 2007; CREMASCO, 2012).

Levando-se em conta a complexidade da equacédo (51) em avaliar o efeito dos termos
ndo estacionarios sobre o arraste, outra opcdo disponivel na literatura consiste em
expressar a forca resistiva por meio do coeficiente de arraste, Cp, de acordo com a equagéo
(52) (ZHU et al., 2007; CREMASCO, 2012).

1
F¢ = ECDAiprulu (52)

onde A; representa a &rea projetada da particula (L?) e u é a velocidade relativa fluido-
particula (LT™), dadas pelas equacdes (53) e (54), respectivamente.

d?
A = ”T (53)
uU=v—v; (54)

Para o caso de uma particula isolada em um fluido qualquer, o coeficiente de arraste
fluido-particula, Cp, é dependente do nimero de Reynolds e das propriedades fisicas do
fluido, podendo ser determinado por meio de correlacfes ja bem estabelecidas na literatura
para todos os regimes de escoamento ao redor de uma esfera: de Stokes, intermediério, de
Newton e turbulento (CREMASCO, 2012).

Em um sistema particulado, no entanto, a presenca de outros solidos diminui o
espaco para o fluido, intensificando a tensdo cisalhante que atua na superficie das
particulas e, consequentemente, o papel da forca de arraste na fluidodindmica do
escoamento. Para contabilizar o efeito dessa concentracdo de solidos, uma, entre as
diversas metodologias disponiveis, consiste em incluir no modelo correlagdes empiricas
baseadas na fracdo volumétrica de fluido ou porosidade, &;, conforme indicado na equagéo
(55) (ZHU et al., 2007).

1
F¢ = f(sl-)gCanfdl-zlqu (55)
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onde o coeficiente de arraste, Cp, e a funcdo f(e;), podem ser dados, por exemplo, pela
correlacéo de Di Felice (1994), de acordo com as equacdes (56) a (59).

_ 24(1+0,15Re,*")

se Re, > 1000

b Re, (56)
Cp =0,44 se Rep < 1000
fler) = &~ 0D (57)
2
1,5 — logRe
x =3,7—0,65exp [— ( zg p) (58)
d;s;|lu
Re, = pf‘—lll (59)
Ky

Esse tipo de correlagdo ja foi utilizado com sucesso em aplicagdes do DEM para
simular diversos problemas envolvendo fenémenos multifasicos, tais como operacdes de
fluidizacdo, transporte pneumatico de sélidos, ciclones a gas, sedimentacdo e filtracdo,
entre outros, conforme pode ser verificado nos trabalhos de Xu & Yu (1997), Xu et al.
(2003), Dong et al. (2006; 2009), Zhu et al. (2007; 2008), e Liu & Civan (1993).

As forcgas de sustentacdo sao forcas alinhadas perpendicularmente ao movimento da
particula e estdo diretamente associadas a rotagdo da mesma. O fendmeno fisico que da
origem a essa rotacdo é que define o tipo de forca de sustentacdo. Quando a particula se
encontra em uma regido do escoamento em que existe um gradiente de velocidade de
fluido, conforme ilustrado na Figura 17, tem-se a formacdo de uma distribuicdo néo
uniforme de pressdo na superficie da mesma, proporcionando o surgimento de uma forga
perpendicular a direcdo do seu movimento (CROWE et al., 2012).

_
u /
s
Figura 17. Particula esférica situada em uma regido com gradiente de velocidade de fluido.
Fonte: adaptada de Crowe et al. (2012).

Esse efeito é conhecido como efeito Saffman e pode ser quantificado para baixos
valores do nimero de Reynolds de particula por meio da equagdo (60), (CREMASCO,
2012; CROWE et al., 2012).

F3 = 1,61d2 (urpp) " lwel 5[ (v — v) X ]

60
wc=V><vf ( )
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onde D; é o diametro da particula esférica i (L); Fi>*" é a forca de Saffman que atua sobre i

(MLT™); v e v; sdo as velocidades do fluido e da particula, respectivamente (LT™); ps é a
viscosidade dinamica do fluido (ML™T™); s é a massa especifica do fluido (ML™).

Quando a rotacdo da particula é provocada por outras fontes, como por exemplo, a
colisdo particula-particula ou a colisdo entre particulas e paredes, a forca de sustentacdo
criada recebe o nome de efeito Magnus e sua intensidade esta intimamente relacionada a
quantidade de soélidos presentes no sistema (efeito de populacdo). Para numeros de
Reynolds da ordem de uma unidade, a equacéo (61) pode ser adequadamente utilizada para
avaliar a forca de sustentacdo de Magnus em escala de particula (CROWE et al., 2012).

T
FY'%9 = §di2pf[(0,5v X vp — @) X (vf — ;) (61)
onde F;M® ¢ a forca de sustentacéo de Magnus que age sobre i (MLT™?); w; é a velocidade
de rotacdo da particula i (T™)

Além dos modelos apresentados até aqui, inumeras outras forcas do tipo fluido-

particula podem ter papel importante na modelagem, a depender da particularidade de cada
sistema considerado (ZHU et al., 2007; 2008; CROWE et al., 2012).

2.2.6 Integracdo Numérica das Equagbes do Movimento

A integracdo do conjunto de EDOs que descreve a movimentacdo dos sélidos em um
sistema particulado representa uma tarefa dificil do ponto de vista numérico, tanto em
termos de estabilidade como em tempo de computagdo, uma vez que a frequente
ocorréncia de interacdes mecanicas de curto alcance (colisdes) entre as particulas da
origem a descontinuidades nos gradientes das variaveis dependentes do problema (posi¢des
e orientagBes angulares) (POSCHEL & SCHWAGER, 2005; MATUTTIS & CHEN,
2014).

Sendo assim, é de fundamental importancia que a metodologia numérica adotada seja
suficientemente robusta, de modo a garantir que o comportamento do sistema permaneca
fisicamente consistente ao longo do processo de integracdo e, a0 mesmo tempo,
computacionalmente eficiente, possibilitando que simulagdes com tempos de computagéo
factiveis sejam realizadas (ALLEN & TILDESLEY, 1987; POSCHEL & SCHWAGER,
2005; MATUTTIS & CHEN, 2014).

Existe na literatura uma enorme variedade de métodos numericos disponiveis para
realizar a integracdo de sistemas de EDOs acopladas. No entanto, salvo algumas excecoes,
a maioria deles € apropriada para lidar exclusivamente com equacdes de primeira ordem.
Conforme comentado em tdpicos anteriores, a segunda lei do movimento de Newton,
representada pelas equacdes (1) e (2), é de segunda ordem e precisa ser modificada antes
que os métodos sejam efetivamente aplicados. Isto pode ser feito facilmente
transformando-se as derivadas de posicdo (velocidades) nas novas variaveis dependentes
do problema (equagbes 62 a 65) (MATUTTIS & CHEN, 2014).

dd’;i _F 62)
m
ar:

v, = % (63)
dwi Ti

.l 64

dt 1 (64)
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de;
w; = — 65
boodt (65

ApO6s a mudanca de variaveis, o produto entre 0 nimero de equacgdes e a ordem do
sistema permanecerd 0 mesmo (quatro), como seria de se esperar (MATUTTIS & CHEN,
2014).

Para facilitar a discussdo e generalizar a metodologia de solucdo, as posicOes e
velocidades de cada elemento discreto serdo todas representadas por meio dos vetores
r=(ry, ra...) € v= (v, V2,...), respectivamente. Além disso, y = (ry, rz,..., 91, @2,..., V1, Va,...,
w1, my,...), representando o vetor de solucdo para posicdes e velocidades, seré adotado com
varidvel dependente e t sera adotada como variavel independente. Dessa maneira, 0
problema de simular o comportamento dindmico de um sistema particulado genérico,
representado originalmente pelas equacdes (1) e (2), se resume a integrar numericamente o
sistema de EDOS de primeira ordem proposto na equacdo (66) (MATUTTIS & CHEN,
2014).

dy
— =00 (66)

Fornecidas as condi¢es iniciais apropriadas, o comportamento de y(t) ao longo do
tempo pode, em teoria, ser adequadamente obtido (MATUTTIS & CHEN, 2014).

Como comentado anteriormente, para solucionar as equacOes diferenciais que
modelam sistemas granulares, o comportamento robusto e confiavel por parte do
integrador representa uma caracteristica mais valorizada do que propriamente a obtencéo
de um alto grau de aproximacdo nas solucdes. Seguindo essa linha de raciocinio, uma
breve revisao sobre alguns esquemas de integracdo numérica possiveis de ser utilizados em
elementos discretos sera apresentada a seguir, levando-se em conta a estabilidade como
principal critério de selecdo. Resumidamente, os métodos relacionados foram: o método de
Runge-Kutta, 0 método de Gear o método de Verlet (POSCHEL & SCHWAGER, 2005;
MATUTTIS & CHEN, 2014).

Métodos de Runge-Kutta

A familia dos métodos de Runge-Kutta consiste em um conjunto de técnicas
explicitas ou implicitas que se encontram entre as op¢Ges mais versateis e mais utilizadas
para solucbes de equacdes diferenciais de primeira ordem, resultantes da modelagem de
inimeros problemas fisicos. Sdo considerados métodos de passo Unico, pois ndo exigem a
avaliacdo da funcdo f(y,t) em niveis de tempo anteriores ao atual, t,. Admitindo que a
solucdo numeérica, yn, seja conhecida nesse instante de tempo, 0 método de Runge-Kutta
atua calculando uma série de gradientes, ki, em diferentes passos de tempo intermediarios
C14t, CoAt,..., com coeficientes 0 < ¢j < I, dentro do intervalo conhecido [0, At] conforme as
equacoes de (67) a (70) (MATUTTIS & CHEN, 2014).

ki = f(tm tn) (67)
kz = f(tn + CzAt, yTl + bz‘lklAt) (68)
k3 = f(tn + C3At, yn + (b3,1k1 + b3,2k_2)At) (69)
kn = f(tn + cmlt, Yo + (Biaks + binzky + -+ bym—1km—1)At) (70)
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Esses gradientes sdo todos obtidos por meio da lei de recorréncia do método de
Euller explicito e sua média ponderada é utilizada para avancar a solugdo no tempo através
da equacdo (71). Neste caso, os coeficientes a; representam os pesos de ponderacao, que
podem ser negativos ou nulos e devem satisfazer > ai = 1 (MATUTTIS & CHEN, 2014).

Vie1 = ¥i t+ At(aky + azk, + -+ apksy,) (71)

Apesar da sua comprovada utilidade para solucionar equacdes diferenciais ordinarias
resultantes da modelagem matematica de inumeros fendmenos fisicos distintos, a
metodologia de Runge-Kutta ndo constitui uma abordagem adequada para lidar com
problemas de dindmica granular. Na verdade, o calculo e o armazenamento de gradientes
de posigdo e velocidade intermediérios, tais como k;, frequentemente ndo ird apresentar
sentido fisico direto na simulagéo, especialmente no caso em que pré-fatores b;; negativos
forem empregados. Além disso, os célculos adicionais das forcas de interacdo necessérias
para avancar a solucdo no tempo podem facilmente tornar a simulacdo proibitiva em
termos de custo computacional, ainda que algoritmos de deteccdo de contato otimizados
sejam utilizados. Assim, os métodos de Runge-Kutta sdo raramente utilizados em
simulacdes de elementos discretos (ALLEN & TILDESLEY, 1987; MATUTTIS & CHEN,
2014).

Método de Gear

Em contrapartida, apesar de ser relativamente mais complexo de programar, quando
comparado a outros esquemas mais comuns (como Euller ou Runge—Kutta, por exemplo),
0 método de Gear confere ao modelo DEM um ganho consideravel em estabilidade, além
de permitir que o célculo das forcas de interacdo, notadamente o maior gargalo de
desempenho da técnica, seja realizado uma Unica vez por passo de tempo (ALLEN &
TILDESLEY, 1987; POSCHEL & SCHWAGER, 2005; MATUTTIS & CHEN, 2014).

Como um método explicito, o esquema de Gear consiste de duas etapas distintas que
devem ser realizadas em sequéncia e por repetidas vezes durante o ciclo de integracdo. Sao
elas a predicdo e a correcdo, descritas em maiores detalhes a seguir (ALLEN &
TILDESLEY, 1987).

Predicéo

Durante esta etapa as posi¢Oes, orientacOes angulares, velocidades e demais
derivadas temporais de ordem superior sdo estimadas no instante de tempo ¢ + At
extrapolando-se os valores atuais (em t) por meio de uma expansdo em séries de Taylor,
conforme disposto na equacdo (72) (ALLEN & TILDESLEY, 1987; POSCHEL &
SCHWAGER, 2005; MATUTTIS & CHEN, 2014).

pr 1 2 1 3..03)
r; (t + At) = r;i(t) + Atv;(t) + EAt a;(t) + ;At L ) + -

pr 1 3
v, (t+At) = v;(t) + Ata;(t) + Eri )+ - (72)
a" (t + At) = a;(t) + Acr®(6) + -

Nesse caso, foram apresentadas apenas as expansdes para 0 vetor de posi¢do do
centro de massa da particula i e suas respectivas derivadas temporais. Entretanto, 0 mesmo
procedimento pode ser aplicado sem restricbes aos graus de liberdade angulares
(POSCHEL & SCHWAGER, 2005).
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Deve-se observar que, na etapa de predicdo as varidveis dependentes do PVI
(posicdes e orientacdes angulares) séo atualizadas sob a consideracdo de que a forca (e o
torque) resultante permanece constante no intervalo de tempo 4¢. Ou seja, a informacéo
fisica do sistema, proveniente das equacfes do movimento, ainda ndo é propriamente
incorporada nesta etapa. Para que trajetdrias consistentes sejam obtidas ao longo da
simulacdo, é preciso ajustar os valores preditos por meio da etapa seguinte de corre¢do
(ALLEN & TILDESLEY, 1987; POSCHEL & SCHWAGER, 2005).

Correcao

Nesta segunda parte, as coordenadas preditas sao utilizadas para calcular as forcas e
os torques resultantes que agem em cada particula, com base nos modelos de interacéo
descritos anteriormente no Item 2.2.2. O desvio entre as aceleragOes calculadas a partir
dessas forcas, a; = F;/m;, e os respectivos valores preditos, a”', é utilizado para “melhorar”
os valores obtidos durante a etapa anterior do método. A correcdo aplica pesos de
ponderacdo diferentes para cada derivada temporal, conforme pode ser observado através
da equacdo (73) (ALLEN & TILDESLEY, 1987; POSCHEL & SCHWAGER, 2005).

coAt?
2
corr ¢, At

v (t + At) = v (t + At) + TAai(t + At)

algorr(t +At) = a;_:orr(t + At) + §2Aai(t + At)
C
b(i:orr(t + At) — bg‘orr(t + At) + 2_A3tAai(t + At)

i (t + At) =i’ (t + At) + Aa;(t + At)

(73)

Os valores dos coeficientes de Gear para a corre¢do dependem da ordem da EDO (12
ou 2% ordem) e da ordem do algoritmo aplicado (3?, 4% ou 5% ordem). Vale destacar que
algoritmos BDF (do inglés, “backward difference formula™), assim como o método de
predicdo — correcdo de Gear, podem ser condicionalmente instaveis acima da quinta ordem
(MATUTTIS & CHEN, 2014).

A Tabela 1 apresenta os valores dos coeficientes c¢; para cada possivel combinacao
entre ordem da EDO e ordem do método (MATUTTIS & CHEN, 2014).

Tabela 1. Valores dos coeficientes de Gear para sistemas de diferentes ordens.

Ordem Valores Co C1 Co C3 Cs Cs

1 3 5/12 1 1/2

4 3/8 1 3/4 1/6

5 251/720 1 11/12  1/3  1/24

6 95/288 1 25/24 35/72 5/48 1/120
2 3 0 1 1

4 1/6 5/6 1 1/3

5 (19/90) 3/4 1 1/2  1/12

6 (2/16) 251/360 1 11/18 1/6 1/60

Como o método de Gear esta disponivel para EDOS de primeira e segunda ordens, as
equacOes do movimento de Newton podem ser integradas diretamente, sem a necessidade
de reducgdo para sistemas de primeira ordem, com a velocidade como varidvel dependente
(MATUTTIS & CHEN, 2014).
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E comum na implementacdo deste método que a etapa de correcdo seja realizada
repetida vezes dentro de um mesmo passo de tempo, como forma de conferir maior
precisdo e/ou estabilidade numérica a simulacdo. Nesse caso, é conveniente ressaltar que,
para cada repeticdo adicional, k, um céalculo de forca extra também serd necessario.
Quando k > 1, o procedimento de mdultiplas correcGes pode ser resumido através da
equacédo (74) (ALLEN & TILDESLEY, 1987; MATUTTIS & CHEN, 2014).

Aagk) — Aa;_:orr,(k) _ Aa;‘orr,(k—l)
&) pr (74)
Aa;” = Aai{”"" — Aa;

A avaliacdo dessas aceleracOes, através das posi¢Ges ocupadas pelas particulas e da
segunda lei do movimento de Newton, representa a etapa que mais consome tempo de
CPU durante uma simulacdo, conforme mencionado em topicos anteriores. Portanto, a
utilizacdo de um numero excessivo de etapas adicionais de corre¢do poderia tornar o
codigo ineficiente. Geralmente, € comum que apenas uma, ou ocasionalmente duas etapas
de correcdo sejam conduzidas nos coédigos DEM (ALLEN & TILDESLEY, 1987;
POSCHEL & SCHWAGER, 2005; MATUTTIS & CHEN, 2014).

Métodos de Verlet

Também é possivel encontrar na literatura muitas simulagcbes empregando
integradores simpléticos, tais como os métodos de Verlet e velocidade — Verlet, devido a
sua grande popularidade na modelagem de particulas em escala molecular. Entretanto,
alguns autores consideram a aplicacédo de tais algoritmos inadequada a sistemas granulares,
por conta da sua incapacidade em incluir de forma matematicamente consistente, modelos
de forca que sejam diretamente dependentes da velocidade das particulas (ALLEN &
TILDESLEY, 1987; O’SULLIVAN, 2011; MATUTTIS & CHEN, 2014).

2.2.7 Condicdes de Contorno

De maneira andloga ao que ocorre em problemas da mecénica do continuo, € comum
que as propriedades dinamicas e estaticas dos sistemas granulares sejam afetadas de forma
impactante pela interacdo das particulas com as fronteiras do sistema. Assim, é preciso
atencdo especial no momento de modelar o contato particula-parede (POSCHEL &
SCHWAGER, 2005).

Um método eficiente para descrever as propriedades das fronteiras do sistema,
segundo Poschel & Schwager (2005), consiste em construir as superficies de fronteira a
partir de particulas que seguem as mesmas leis de interacdo que as particulas do material
granular. Duas vantagens diretas desse tipo de metodologia que poderiam ser listadas sdo:

e Escolhendo posic¢des e velocidades apropriadas para as particulas de parede, é
perfeitamente possivel modelar fronteiras com rugosidade ajustavel, de
acordo com as necessidades do usuario do cddigo;

e A implementacdo computacional é facil, tendo em vista que nenhuma forga
adicional precisa ser calculada, pelo fato das particulas serem semelhantes
aquelas simuladas.

Na Figura 18 apresenta-se um exemplo de condicdo de contorno com paredes rigidas,

construidas a partir de particulas imoveis (de cor preta), para simular o escoamento de
solidos granulares em um silo 2D. Como pode ser observado, escolhendo-se 0s tamanhos e
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as posices adequados para essas particulas € possivel obter paredes de rugosidade
perfeitamente ajustavel, que podem ser diretamente incorporadas a uma simulacdo DEM,
uma vez que as mesmas leis de interacdo para particulas livres sdo validas e ndo ha a
necessidade de se especificar forcas adicionais (POSCHEL & SCHWAGER, 2005).

Particulas
-. A e parede T

Figura 18. Exemplo do uso de particulas solidas imoveis para criar paredes rigidas como
condicdes de contorno. Fonte: adaptada de Pdschel & Schwager (2005).

Na maior parte dos casos, a movimentacdo (se existir) das particulas de parede é
independente do deslocamento das particulas internas do material simulado, ndo sendo,
portanto, governada pelas leis do movimento de Newton, mas controlada externamente
pelo usuario do programa (POSCHEL & SCHWAGER, 2005).

Outra forma importante e muito reportada na literatura para definir condicdes de
contorno sdao as chamadas condicfes periddicas. Esta alternativa consiste na extensdo
periddica da area de simulacdo em uma ou mais dimensbes, de modo reproduzir,
virtualmente, sistemas de dimensdes infinitas. Em termos préaticos, toda vez que uma
particula deixa o sistema de um lado ela € reinserida no outro, por meio da inversdo das
respectivas coordenadas do seu centro de massa. Uma discussé@o detalhada sobre o uso de
condicdes periodicas em dinamica granular pode ser encontrada em textos como Allen &
Tildesley (1987), Poschel & Schwager (2005) e O’Sullivan (2011).

2.2.8 Condicdes Iniciais

Para iniciar o processo de solucdo das EDOs através de qualquer método numérico é
preciso definir as condi¢des iniciais do sistema, especificando-se os valores das
coordenadas e orientacfes angulares das particulas, bem como de suas respectivas
derivadas temporais de ordem superior, " e @™ no tempo ty (POSCHEL &
SCHWAGER, 2015).

As particulas podem ser geradas de forma padronizada, seguindo uma configuracao
pré-definida, conforme apresentado na Figura 19(a), ou de maneira completamente
aleatoria, sem forma fixa, de acordo com a Figura 19(b). A maior atencdo durante esse
processo deve ser em evitar a ocorréncia excessiva de sobreposi¢fes iniciais entre as
particulas, de modo a ndo comprometer o resultado final da simulagdo (POSCHEL &
SCHWAGER, 2005; MATUTTIS & CHEN, 2014).
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Figura 19. Exemplo de condicdes iniciais geradas de forma padronizada e aleatéria sem
sobreposicao inicial. Fonte: adaptada de Matuttis & Chen (2014).

Os textos de Pdschel & Schwager (2005), O’Sullivan (2011) e Matuttis & Chen
(2014) discutem com maiores detalhes a especificacdo de condic¢des iniciais para uso no
DEM e apresentam alguns algoritmos de geracdo inicial de particulas que evitam a
ocorréncia de contatos iniciais.
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3 METODOLOGIA

3.1 Modelagem Matematica

Utilizando a metodologia de simulacdo discreta, apresentada no Capitulo 2, os
processos de sedimentacdo, filtracdo plana e filtracdo cruzada foram simulados neste
trabalho de forma gradual, seguindo uma escala crescente de dificuldade em termos de
modelagem matematica e implementacdo computacional.

Em um primeiro momento, foram realizadas simulagdes bidimensionais utilizando
algoritmos e modelos de forca mais simples, como forma de verificar a implementagéo
correta das diferentes etapas de processamento do cddigo, tais como a geracdo de
particulas, deteccéo de contatos, calculo de forgas, integracdo das equagdes do movimento,
etc. Na sequéncia, partindo de um programa previamente avaliado em simulacgdes 2D, os
mesmos processos foram simulados novamente, mas desta vez segundo uma perspectiva
tridimensional mais realistica, utilizando particulas esféricas e modelos de forcas mais
complexos. Nos tdpicos a seguir, as metodologias, equacionamentos e modelos utilizados
em cada etapa de desenvolvimento do cédigo serdo apresentados em maiores detalhes.
Além disso, uma breve descricdo do algoritmo base implementado neste trabalho também
é fornecida.

3.1.1 Simulagdes Bidimensionais

As simulagdes 2D dos processos de sedimentacdo e filtragdo foram implementadas
tomando-se como base o0 modelo de disco circular, para representar os elementos discretos
contidos no sistema.

As posicbes das particulas no tempo t, foram geradas de forma aleatdria, porém
evitando-se, sempre que possivel, o contato mecénico inicial no interior da &rea de
simulacdo. Como pode ser verificado através da Figura 20, as paredes do sistema foram
criadas por meio de particulas rigidas e fixas, com as mesma propriedades fisicas e
seguindo as mesmas leis de interacdo mecanica que as particulas livres. Este mesmo
procedimento foi utilizado para modelar as camadas extras de particulas fixas que
representa 0 meio poroso no caso especifico da filtracao.

20
1}
165

14§

al ot
o =y

s o,
LA AT A N

-... :l.'..'::'f. e o aly @ .
? g WA w‘ O L
% 5 10 15
X(mm) X(mm)
(a) Sedimentacéo (b) Filtracéo

Figura 20. Esquema ilustrativo da geracdo de particulas nas simulagées 2D.
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Apbs a distribuicdo inicial aleatoria, o processo foi simulado de modo que as
particulas se depositassem sob a acdo da forca gravitacional e das for¢as fluido-particula,
até que atingissem uma posicdo mecanicamente estavel, isto €, com velocidade média nula.

Como nestes estudos de caso o movimento das particulas se restringe a apenas duas
dimens0es, x e y, as equacdes de Newton para a translacdo e rotacdo de uma particula
genérica i, pertencente a um sistema contendo N particulas, se resumem as equagdes (75),
(76) e (77).

dzrix 1
— = _F'; jr Vi ¥j» Wj &
cétz my x(rl Vj, @j ;) (75)
d T'l'y 1
A N— VO, Wi 76
%tz m; vy(rl'”p‘/’ﬂ“)]) (76)
d°p; 1 .
dtzl = fTi(ri’ v,0,w;), (G=1.,N) (77)
l

onde rix representa a componente x da posi¢éo do centro de massa da particula i (L); riy
representa a componente y da posicdo do centro de massa da particula i (L); ¢;i é a
orientacdo angular da particula i em 2D (adimensional).

Analisando-se essas equacOes, verifica-se que cada particula é modelada com trés
EDOs, gerando um sistema composto por um numero total de 3N equacgdes diferenciais,
metade do que seria necessario para solucionar o sistema tridimensional correspondente.
Neste caso, a simplificacdo advém do fato de que a orientacdo angular de uma particula
2D, com formato de disco circular, pode ser completamente descrita por meio de um dnico
angulo (pi passa a ser um escalar, ao invés de vetor).

Os modelos de forgas empregados nas simulacbes 2D para realizar a avaliacdo das
funcbes Fiy, Fiy e T; sdo apresentados na Tabela 2.

Tabela 2. Modelos de forcas utilizados nas simulacgdes 2D.

Tipo de forca/torque Equacionamento Referéncia
Cundall-Strack

Forca de contato normal Fi" = Kp&any; — Co(vy - myj)my equacio (26)

. ot _ t eny Vi aff-Werner

Forga de contato tangencial ~ F;' = —min(y.|vj|, uc|F"|) = equacio (38)

Forca de empuxo F? = —(1/6)ndi3pfg equacdo (50)

Di Felice
Forca de arraste F& = (1/8)f(e)Cpompd?|ulu equacao (55)
Torque tangencial T; =R, x F/ equacao (23)

Inicialmente, por conta da facilidade de implementacdo, o algoritmo béasico de
checagem direta (ou binaria) foi utilizado de forma preliminar em algumas simulagdes. No
entanto, devido a evidente dificuldade apresentada pelo programa em lidar com uma
quantidade maior de particulas, esforcos foram direcionados durante o processo de
aperfeicoamento do simulador para implementar o algoritmo de vizinhanca otimizado
NBS, de Munjiza & Andrews (1998), apresentado brevemente no Item 2.2.3. Assim, todos
os resultados das simulagdes bidimensionais, que serdo apresentados no préximo capitulo,
foram obtidos utilizando-se a versdo 2D desse algoritmo. O sistema de EDOs resultante foi
integrado com o0 método de Gear de quinta ordem, conforme descrito no Item 2.2.6.
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Como a simulacdo DEM gera resultados preliminares em termos de posicOes e
velocidades instantdneas das particulas individuais, foi necessario implementar
procedimentos de pds-processamento para interpretar tais resultados e converté-los em
informagdes mais Uteis para a andlise de engenharia, tais como dados de espessura de
sedimento/torta, porosidade, permeabilidade, etc.

A espessura da torta (altura atingida pelo leito de particulas) foi calculada ao longo
do tempo como a diferenca entre as maiores e menores alturas nas quais fosse possivel que
planos horizontais interceptassem particulas mecanicamente estaveis, conforme ilustrado
na Figura 21.

Particulas
Instaveis
HI,max """ F
Particulas
estaveis H
HI,min J

Figura 21. llustragdo esquematica do método utilizado para estimar a espessura do leito.

Os critérios matematicos utilizados para caracterizar a “estabilidade” das particulas
foram selecionados de forma empirica, por tentativa e erro, definindo-se valores maximos
permitidos para variagdes na posicdo e na velocidade média de cada elemento discreto
entre dois passos de tempo consecutivos da integracao.

Além disso, a porosidade, parametro usualmente utilizado para descrever a estrutura
de leitos porosos, também foi quantificada como fun¢do do tempo durante os processos de
deposicdo. No intuito de minimizar os efeitos de topo e fundo nos resultados das
simulacdes, o calculo dessa propriedade foi realizado com base em uma fatia central da
torta ao invés da sua area total, adaptando-se a metodologia utilizada por Abreu et al.
(2003) para estimar a fracdo de vazios em um leito de particulas 3D.

A representacdo matematica desse procedimento € descrita nas equacdes (78) e (79).

Z?Ll f(ymin: Y, ymax)Ai

E&=1-— (78)
¢ L(ymaxl_ ymin) <
. — S€Ymin =Y = Ymax
fOmin: z]iymax)) {O caso contrario (79)
S
Ymin = THI (80)
Ymax = Ymin + Vil (81)

onde Ymax © Ymin representam as alturas limites da area de controle utilizada para
determinacdo da porosidade da torta (L); H, representa a altura atual do leito de particulas
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(L); L representa o comprimento do regido de amostragem (L); A; é 0 area ocupada pela
particula i (L?); o é a fracdo da altura do leito, utilizada para a estimativa de porosidade
(adimensional); e & representa a porosidade média da torta (adimensional).

Nas simulagBes bidimensionais descritas neste trabalho, a éarea ocupada pelas
particulas no interior da regido de amostragem, ao invés do volume, é que foi utilizada nos
calculos da fragdo de vazios, conforme ilustrado pela Figura 22.

O~ O
oSN I

Himin---- A A AAAAAAAA J’

Figura 22. Esquema ilustrativo da metodologia utilizada para estimativa da porosidade.

Como pode ser verificado através da equacao (79), a funcao de selecdo f(Ymin, Y, Ymax)
exclui do célculo aquelas particulas cujo centro de massa se encontra fora da area de
amostragem. Dessa forma, algumas particulas que estiverem parcialmente inseridas nessa
area poderdo ter sua contribuicdo para a porosidade superestimada, enquanto outras serdo
paralelamente negligenciadas, causando certa compensacao de erro, conforme descrito em
Abreu et al. (2003).

Para o calculo da forca de arraste segundo o modelo de Di Felice (1994), a
porosidade local em torno da particula solida, &;, foi obtida dividindo-se a area simulada
em células horizontais, cada uma com altura equivalente a dmax, conforme ilustrado na
Figura 23.

Secao |
Secgdo I-1
Secdo I-2

¢dméx
_— Y

L

Figura 23. Esquema ilustrando a metodologia utilizada no calculo da porosidade local.
Fonte: adaptada de Dong et al. (2003; 2009).

As porosidades dessas fatias foram calculadas com base na area ocupada pelos
solidos em cada uma delas. Este procedimento foi sugerido nos trabalhos de Dong et al.
(2003; 2009) e permite a determinacao da porosidade local de modo mais acurada.
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3.1.2 Simulag¢bes Tridimensionais

As simulages tridimensionais utilizaram o modelo de particula esférica perfeita,
descrito com maiores detalhes no Item 2.2, para representar os sélidos particulados em
suspensdo. Assim como feito nos casos bidimensionais mais simples, permitiu-se que 0s
elementos discretos interagissem uns com 0s outros, com as paredes do sistema e com 0
fluido adjacente, trocando energia e quantidade de movimento, de acordo com as leis de
forca apresentadas no Capitulo 2. Devido a inclusdo de uma terceira coordenada (eixo z) na
formulacdo do problema, o conjunto completo de equacGes do movimento precisou ser
utilizado, dando origem a um sistema de EDOs contendo 6N equagfes, como pode ser
verificado através das equaces (82) a (87).

d;:iz,x _ mil-Fi'x(rj, v}, @j, Wj) (©2)
2

dd:;y B miiF"'y (rj.vj, 95 @) (83)
d;:;,z _ miiFi’Z(rj' v, 9j, wj) (3
d;flex — %Ti,x(r]-, v}, @, W;) (e5)
2

% ) %Ti’y (v 0y 1) (86)
d;‘fzi,z - %Ti,z(ri' Vj, @j, w,-) j=1,..,N (87)

As forgas e torques resultantes nas direcGes x, y e z foram avaliados a cada passo de
tempo por meio dos modelos listados na Tabela 3 e na Tabela 4, respectivamente. Em
comparacdo ao caso bidimensional, foram adicionados os modelos de forca coesiva de van
der Waals e de forc¢a de sustentacdo de Magnus, descritos no Capitulo 2.

Tabela 3. Modelos de forgas utilizados nas simulagdes 3D.

Modelo de Forga Equacionamento

Normal
~ n_ 4 3/2 1/2
Hertz, equacdo (34) Fi" = EeppyReprSn “Muj — Yn(8MesrEerp[Rerpén) " v

Tangencial ) 3/2
Mindlin, equacdo (41) Fit = —p |Fi"{1 - [1 _min(I8el Semax)] ™| £
&t max I
Coesiva -
van der Waals, equagéo v _ _Ha 64R’R}(h+ R; + R;) "
(49) 7 6 (h24 2Rk + 2Rih)*(h? + 2Rh + 2R;h + 4RR;)
Arraste 1
Di Felice, equacéo (55) F¢ = chnpfdizei_(X“)lulu
Sustentagao -
Magnus, equacao (61) F'%9 = g dpr[(0,5Y X vy — w)) X (vy —v))
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Além disso, os modelos de forcas de contato mecéanico foram substituidos nas
direcdes normal e tangencial pelos equacionamentos mais complexos e, teoricamente mais
consistentes, de Hertz e Mindlin-Deresiewics, respectivamente. Por fim, foi incluido um
torque extra, devido ao atrito de rolamento que se desenvolve entre as particulas em
contato, seguindo o modelo de Iwashita & Oda (1998).

Tabela 4. Modelos de torque utilizados nas simulagdes 3D.

Modelo de Torque Equacionamento
Torque tangencial
equacéo (23) Ti; = Ry x Fjjf

Torque de rolamento

ro— AFS™ 6
equacio (25) Ty =—n rR‘|F‘1 |@n

No estudo de caso da sedimentacdo, as condigdes iniciais (posi¢des e velocidades no
tempo zero) foram geradas de forma aleatdria e sem sobreposicao, assim como foi feito nas
simulagdes bidimensionais. A regido simulada neste caso apresenta o formato de caixa
retangular (paralelepipedo) com comprimento L, largura W e altura H (em diametros de
particula), conforme representado na Figura 24.

Figura 24. Esquema ilustrativo da regido de simulacdo na sedimentagdo em 3D.

Ja para as condicGes de contorno, foi adotado 0 modelo de parede rigida plana em
todas as fronteiras do sistema. Neste caso, admitiu-se, para efeito do célculo das forcas
particula-parede, que as mesmas propriedades fisicas e as mesmas leis de forca validas
para as particulas fossem aplicaveis também as paredes.

Nas simulacOes das filtragdes plana e cruzada, as particulas foram sendo inseridas
gradualmente ao longo do tempo, sempre nas cinco primeiras camadas superiores da regido
simulada, numa tentativa de reproduzir, virtualmente, a operacdo em modo continuo
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(Figura 25). Aléem disso, uma camada dupla de particulas solidas fixas foi programada para
modelar a presenga do meio filtrante na base da regido simulada (particulas em cinza, de
acordo com a Figura 25 e a Figura 26).

Regido de
~€— insergao de
particulas

40-

Figura 25. Esquema ilustrativo da regido de simulacdo da filtracdo plana em 3D.

Condicao Tempo =0s
Periddica

H (d)

Condicao
Periddica

Figura 26. Esquema ilustrativo da regido de simulacéo da filtracdo cruzada em 3D.

Especificamente no caso da filtracdo cruzada, as paredes rigidas convencionais foram
substituidas por condi¢des periodicas ao longo da direcdo x. O objetivo disso foi tentar
descrever de forma mais realista a dindmica continua do escoamento cruzado na
simulacdo. Neste caso, a forca de arraste que age sobre as particulas apresenta uma
componente extra, devido ao escoamento de suspensao na direcdo X. Foi preciso, entdo,
definir um perfil de velocidades para o fluido nessa direcdo. O modelo escolhido neste
trabalho foi a distribuicdo parabolica representada pela equacdo (88) e pela Figura 27,
propostas no trabalho de Hwang & Wang. (2001), que estudaram a migracao e a deposicao
de particulas durante o processo microfiltracdo cruzada 2D, através da simula¢do numérica
usando a técnica de dinamica Browniana.

v =6 |(2) - (2)] (8)
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onde H é altura do canal formado pela célula de filtracdo (L); us é a velocidade média do
fluxo cruzado (LT™); vt é a distribuicéo de velocidades do fluido na direcdo x (LT?); zé a
posicdo em relacdo ao eixo vertical (L).

B S A

lJ.rJrJ.le.‘
q

I* L "

Figura 27. Esquema ilustrativo do escoamento parabodlico na direcdo x. No sentido da
filtracdo o perfil é considerado uniforme. Fonte: adaptada de Hwang & Wang (2001).

A etapa de deteccdo e quantificagdo dos contatos foi realizada através da
generalizacdo do algoritmo de vizinhanca NBS a problemas tridimensionais, conforme
comentado no Capitulo 2 e descrito com detalhes em Munjiza (2004).

Ja o processo de integracdo numérica das equacdes do movimento também foi
realizado por meio do método preditor - corretor de Gear de quinta ordem, apresentado no
Item 2.2.6.

A espessura do leito de particulas foi avaliada ao longo do tempo seguindo a mesma
metodologia empregada nos casos bidimensionais. Novamente, os critérios matematicos
utilizados para caracterizar a estabilidade mecénica das particulas foram ajustados de
maneira empirica definindo-se valores maximos permitidos para variagdes na posi¢do e na
velocidade média de cada elemento discreto entre dois passos de tempo consecutivos da
integracéo.

A porosidade do leito também foi calculada de forma similar ao caso 2D, mas dessa
vez seguindo o procedimento originalmente adotado por Abreu et al. (2003), o qual
desconta os volumes ocupados pelas particulas no interior de uma regido de amostragem
selecionada, para obter uma estimativa da fracdo de vazios. As equacdes (89) e (90)
formalizam matematicamente esse procedimento.

=1— ?’=1 f(Zmin' Z, Zmax)Vi (89)

‘ As(zmaxl_ Zmin) <, <
_ _ [1S€Zmin = Z = Zmax 90
f Cmins 2, Zma) {0 caso contrario (90)

onde Zmax € Zmin representam as alturas limites do volume de controle utilizado para
determinacdo da porosidade da torta (L); As representa a area de secdo transversal do
mesmo (L); e V; é o volume ocupado pela particula i (L®).

3.2 Descricédo do Algoritmo Implementado

Partindo da metodologia numérica apresentada até entdo, um programa
computacional foi desenvolvido em linguagem FORTRAN para reproduzir e analisar os
processos de formagdo e crescimento de torta ao longo das operagdes de sedimentacdo e
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filtracdo. Um fluxograma resumido do algoritmo geral implementado neste trabalho é
apresentado na Figura 28.

Inicialmente o usuario do programa deve informar a geometria do sistema, incluindo
as coordenadas das particulas e suas derivadas temporais, bem como as condi¢des de
contorno que limitardo a area simulada. Além disso, informa-se também os valores das
propriedades do sélido e do fluido que serdo utilizadas para a avaliagdo dos modelos de
forca. Na sequéncia, o programa avanca de maneira dindmica, reproduzindo o laco de
integracao representado na Figura 28 durante um numero predefinido de passos de tempo.

| Inicializacdo |

Y
‘ Predicao ‘

Y
‘Detecgﬁo de Contatos‘

‘ Extracdo de Dados
A

Y
‘ Calculo de Forgas |

Y
‘ Correcao ‘

Y
‘ Fim do Programa ‘

Figura 28. Fluxograma simplificado do algoritmo implementado neste trabalho.

No comec¢o de cada ciclo, as coordenadas e derivadas temporais das particulas no
tempo t + At sdo calculadas através da expansdo em séries de Taylor dos valores presentes
no tempo t, correspondendo a chamada etapa de predicdo do algoritmo de Gear. Com base
nesses valores, o algoritmo de vizinhanga é chamado para identificar os pares de particulas
em possivel colisdo e construir a lista de contatos.

Uma vez computadas as forcas e torques resultantes que agem sobre as particulas,
com base nessa lista e nos modelos apresentados neste trabalho, a segunda etapa do
método de Gear (correcdo) € chamada para corrigir as coordenadas e derivadas preditas,
obtidas na primeira parte. O programa termina em um instante de tempo predefinido, tfinar,
ou retoma o ciclo de calculos a partir das coordenadas atualizadas.
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4 RESULTADOS E DISCUSSAO

Neste capitulo serdo apresentados os resultados deste trabalho, obtidos por meio das
simulacdes da sedimentacdo, filtracdo plana e filtracdo cruzada, utilizando o programa
desenvolvido com base no método de elementos discretos.

Na Secdo 4.1, foram contemplados os estudos de caso bidimensionais da
sedimentacdo e filtracdo plana. A metodologia descrita no Capitulo 3 foi aplicada,
tornando possivel a obtencdo de resultados em termos de espessura, porosidade,
permeabilidade de torta e fluxo de filtrado como fung¢Ges do tempo. Além disso, alterando-
se de forma controlada os valores de parametros béasicos de simulacdo, também foram
avaliados os efeitos das propriedades do fluido e das condicGes operacionais sobre o
desempenho dos processos estudados, bem como a capacidade preditiva do modelo
matematico proposto em descrever tais efeitos.

Na sequéncia, os dados obtidos por meio de simulacbes 3D dos processos de
sedimentacdo, filtracdo plana e filtracdo cruzada foram apresentados e discutidos na Secéo
4.2. Também nestes casos, os valores de parametros tipicamente envolvidos na descricao
de sistema particulados, tais como porosidade, permeabilidade, fluxo de filtrado e queda de
pressdo, foram calculados ao longo do tempo.

4.1 Simulacgdes Bidimensionais

As simulagdes bidimensionais foram implementadas utilizando-se um conjunto
béasico de propriedades fisicas tipicas para as particulas sélidas e para o fluido. Na Tabela 5
é apresentada uma lista dos valores dessas propriedades, bem como dos parametros
empregados nos modelos de forca e das condi¢des operacionais definidas para a filtracéo.

Em funcéo das dificuldades e controvérsias reportadas na literatura em se associar,
de forma teoricamente concreta e consistente, os parametros do modelo de contato as
propriedades mecanicas do material, o valor da constante de restauracdo elastica, Ky, foi
selecionado artificialmente entre 10*-10” N/m, através de testes preliminares realizados
com simulagcbes em menor escala (menor numero de particulas). Segundo Cleary &
Sawley (2002), valores dentro dessa faixa sdo capazes de fornecer sobreposi¢cbes médias
entre 0,1-1,0% entre as particulas, o que representa com boa aproximacao a rigidez elevada
dos particulados reais.

Tabela 5. Pardmetros base utilizados nas simulac@es 2D.

Pardmetro Valor  Unidade
Numero de particulas, N 1500 -
Diametro de particula, d; 200-300 um
Massa especifica do solido, ps 4200 kg/m®
Constante elastica, K, 5,0x10°  N/m
Amortecimento normal, C, 0,0938 kg/s
Amortecimento tangencial, y; 10 N-s/m

Fator de atrito de Coulomb, z 0,3 -
Massa especifica do fluido, ps 1000 kg/m
Viscosidade do fluido, s 1 cP

3

Ja o valor do fator de amortecimento normal, C,, foi obtido tomando-se como base
um coeficiente de restituicdo ¢ = 0,3, apropriado para uma ampla variedade de materiais
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rochosos, de acordo com Cleary & Sawley (2002). O fator de amortecimento tangencial,
e o fator de atrito de Coulomb, W, também foram ajustados de forma artificial atraves de
simulacdes em menor escala. Por fim, as propriedades do fluido, tais como viscosidade e
massa especifica, foram selecionadas de modo a corresponder aproximadamente aquelas
da agua.

Tanto nos estudos de caso da sedimentacdo quanto da filtracdo, as dimensdes da
regido simulada foram especificadas como sendo L = 50dmax € H = 70dmax, tomando por
base o didmetro da maior particula do sistema. Além disso, especificamente para a
filtracdo, todas as particulas que formam as camadas do meio poroso apresentam 0 mesmo
didmetro méaximo, 1,4dmax.

As magnitudes dos passos de tempo utilizados nas simulacbes se encontram entre
1,0x10%s e 1,0x10%, tendo sido determinadas por tentativa e erro. Todas as simulacdes
bidimensionais simuladas requisitaram um tempo de computacdo médio de 40 minutos em
um computador Intel® Core™ i7-4500U com CPU de 1.80GHz e 8Gb de memoéria RAM.

Nos proximos topicos sdo apresentados os resultados obtidos para os casos da
sedimentacé&o e da filtraco.

4.1.1 Sedimentacao

Neste estudo de caso a movimentacdo do liquido foi desprezada durante os calculos
das interacbes fluido-particula, ou seja, considerou-se vi = 0 m/s, haja vista que a
movimentacdo do mesmo é pequena em comparacdo a dos sélidos. Ja o deslocamento
desses ultimos foi considerado como bidimensional.

Na Figura 29 e na Figura 30 sdo apresentados os instantes iniciais e finais,
respectivamente, da simulacdo de 1s do processo de deposicdo de 1500 particulas
circulares monodispersas, com d = 250um. Neste caso as particulas de parede,
representadas em cor cinza, possuem diametro fixo dpax = d = 250um.

Tempo = 0s Tempo = 0.2

18§
s o'

16§

1480

128

Y(mm)
Y(mm)

10§

i ..! ,:o"_.' »Ee

| SRR ICLHC R A i S

Figura 29. Instantes iniciais da simulacéo da sedimentacdo 2D de 1500 particulas.
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Tempo = 0.8s Tempo = 1s

Y(mm)

X(mm) X(mm)

Figura 30. Instantes finais da simulacdo da sedimentacdo 2D de 1500 particulas.

Analisando-se os diagramas apresentados nessas figuras é possivel verificar que ao
final do tempo de simulacdo, a maioria das particulas ja se depositou no fundo do
compartimento, produzindo um sedimento mecanicamente estavel.

A inspecdo dos graficos de espessura e porosidade do sedimento versus tempo,
apresentados na Figura 31 e na Figura 32, respectivamente, reforca essa conclusao.

L. (mm)

0 r r r r r r r r r

0 0.1 02 03 04 05 06 07 08 09 1
Tempo (s)

Figura 31. Evolucéo da espessura de torta com o tempo, para o caso da sedimentacédo 2D.

Como pode ser observado nesses graficos, a espessura do sedimento cresce de
maneira linear no comeco da simulacdo e tende a atingir um valor final de
aproximadamente seis milimetros. Qualitativamente este é um resultado compativel com
dados reportados na literatura (DONG et al., 2003; 2006; 2009). Ja a porosidade cai de
modo acentuado no inicio do processo e, em seguida, estabiliza em torno de 0,26 (ou seja,
74% do espaco disponivel no sedimento sdo ocupados pelos sélidos). Neste caso, a
obtencdo de uma alto grau de compactacdo, notadamente superior a resultados tipicamente
reportados na literatura (DONG et al. 2006; JIN & PATZEK, 2003), pode estar associada
ao fato do calculo da porosidade ter sido realizado com base na area ocupada pelas
particulas, ao invés do seu volume.
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Figura 32. Evolucdo da porosidade com o tempo, para o caso da sedimentacdo 2D.

Com o objetivo de explorar o efeito das propriedades do fluido na dindmica da
sedimentacdo e avaliar a capacidade preditiva dos modelos de forca adotados neste
trabalho, também foram realizadas simulacdes com diferentes valores de viscosidade e
massa especifica de fluido, conforme descrito a seguir.

4.1.1.1 Efeito da massa especifica do fluido

A sensibilidade do modelo matematico a variacbes na massa especifica do fluido foi
avaliada repetindo-se a simulacdo anterior para mais dois valores diferentes de pr, a saber,
2000kg/m® e 3000kg/m°. Os resultados obtidos na forma de gréaficos de espessura e
porosidade versus tempo de simulagdo se encontram na Figura 33 e na Figura 34.

.......

L (mm)

(g - Py) = 3200 kg/m?
——— (pg - Py) = 2200 kg/m?

.......... (ps - F’f) = 1200 kg/m3

O r r r r r r r r r
0 01 02 03 04 05 06 07 08 09 1
Tempo (s)

Figura 33. Efeito da massa especifica do fluido sobre a espessura do sedimento 2D.

Analisando estes resultados é possivel notar que quanto menor a diferenca entre as
massas especificas do sélido e do fluido, mais lento € o processo de deposi¢do e maior a
porosidade do sedimento formado. Tal resultado é fisicamente coerente e pode ser
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justificado inspecionando-se as equacOes dos modelos de forca de empuxo e arraste,
apresentadas no Capitulo 2 como equacdes (50) e (55), respectivamente.

1 3 T T T T T T T T T
—— (p, - py) = 3200 kg/m®

0.9 —— (ps - Pf) = 2200 kg/m3 1

083 (ps

- py) = 1200 kg/m?® |

0.2 r r r r r r r r r
0 0.1 0.2 0.3 0.4 0.5 0.6 0.7 0.8 0.9 1

Tempo (s)

Figura 34. Efeito da massa especifica do fluido sobre a porosidade do sedimento 2D.

Além disso, a sedimentacdo de sélidos em um fluido com maior massa especifica
normalmente intensifica a acdo das forcas fluido-particula, orientadas para cima, o que
tende a neutralizar o papel da forca motriz gravitacional, desacelerando o movimento de
queda e refletindo em uma velocidade terminal menor para as particulas.

4.1.1.2 Efeito da viscosidade do fluido

Neste caso, foram realizadas simula¢bes com trés valores de viscosidade de fluido
diferentes: 1, 2 e 3cP. Os resultados gerados em termos de espessura e porosidade do
sedimento em funcdo do tempo de deposicdo se encontram na Figura 35 e na Figura 36.

7 T T T T T T T T T

LC (mm)

0 r r r r r r r r r
0 01 02 03 04 05 06 07 08 09 1
Tempo (s)

Figura 35. Efeito da viscosidade do fluido na espessura do sedimento 2D.

Verifica-se pela analise desses graficos que o comportamento do modelo frente as
modificagdes impostas na viscosidade do fluido foi, em alguma medida, similar aquele
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observado no caso da massa especifica de fluido. Isto €, quanto maior o valor de p;, maior
o tempo de sedimentacdo e maior a porosidade do leito de particulas.

0.9

0.8k

0.7

v, b
o5 W eE ,

0.3+ S NN

02 r r r r r r r r r
0.1 0.2 0.3 0.4 0.5 0.6 0.7 0.8 0.9 1
Tempo (s)

Figura 36. Efeito da viscosidade do fluido na porosidade sedimento 2D.

Verifica-se pela analise desses graficos que o comportamento do modelo frente as
modificacbes impostas na viscosidade do fluido foi, em alguma medida, similar aquele
observado no caso da massa especifica de fluido. Isto €, quanto maior o valor de p;, maior
o tempo de sedimentacdo e maior a porosidade do leito de particulas.

Do mesmo modo que ocorre com a massa especifica, 0 aumento da viscosidade do
fluido intensifica a participacdo das forcas fluido-particula orientadas para cima,
especialmente a forca de arraste, no balanco global de forcas que governa o movimento de
queda dos solidos. Assim, a tendéncia de aumento do tempo de sedimentacdo e da
porosidade do leito também é observada neste estudo de caso.

4.1.2 Filtracdo Plana

O processo de filtracdo plana bidimensional foi simulado em dois modos de operacéo
distintos: com fluxo de filtrado constante e com queda de pressdo constante. Em ambos os
casos o perfil de velocidades na direcdo da filtracdo foi considerado uniforme e igual ao
fluxo de filtrado, q(t). O meio filtrante foi modelado a partir de camadas sucessivas de
particulas fixas, com as mesmas propriedades mecanicas daquelas simuladas e com
diametro correspondente a 1,4dmax.

No caso especifico da filtracdo, ao invés do conjunto de particulas monodispersas
simuladas no processo anterior, uma distribui¢cdo de tamanhos dada pela equagédo (91) foi
empregada.

R...R 1
Rmax - Rmin R
R = minftmax (92)

Rmax - Z(Rmax - Rmin)

onde R, Rmin € Rmax representam o raio de uma particula qualquer do sistema, o raio da
menor particula do sistema e o raio da maior particula do sistema, respectivamente; z € um
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numero aleatorio gerado no interior do intervalo [0,1). Os valores dos parametros
empregados nas simulacdes também sdo aqueles relacionados na Tabela 5.

Na Figura 37 sdo apresentados instantes iniciais e finais da simulacdo da filtracdo
com queda de pressdo constante e igual a 2kPa para um conjunto de 1500 particulas na
faixa de 200 a 300um de diametro. Nesses diagramas as particulas de parede apresentam
diametro fixo dypax = 300um, enquanto as particulas de meio poroso possuem didmetro de
420um (40% maior).

Y (mm)

Tempo = 0s

28 o 0 g 3

1] -".::.'I':"‘.".: t 35 '..

Tempo = 0.2s

X (mm)

Figura 37. Instantes iniciais da simulacdo 2D da filtracdo com queda de pressao constante.
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Figura 38. Instantes finais da simulagéo 2D da filtragdo com queda de pressdo constante.
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E possivel verificar através dos diagramas apresentados na Figura 38 que, ao final de
um segundo de simulacgdo, todas as 1500 particulas do sistema ja se encontram depositadas
sobre 0 meio poroso, constituindo uma torta de filtracdo aparentemente estavel.

Na Figura 39 e na Figura 40 sdo apresentados os graficos quantificando a espessura e
a porosidade da torta ao longo do tempo de operacéo.
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L (mm)

C

3 r r r r r r r r r
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Figura 39. Evolucdo da espessura de torta com o tempo para o caso da filtracdo 2D.

0.8 A

0.7 A

0.6~ -

0.4r 1

0.3 A

0.2 A

Ol r r r r r r r r r
0 0.1 0.2 0.3 0.4 0.5 0.6 0.7 0.8 0.9 1

Tempo (s)

Figura 40. Evolucdo da porosidade de torta com o tempo para o caso da filtragdo 2D.

Como neste caso a velocidade de deposicdo das particulas depende essencialmente
da velocidade de escoamento do liquido na direcdo de filtracdo, ja que a forca de arraste
agora se encontra a favor da acdo gravitacional, observa-se que a torta é formada
rapidamente, atingindo uma espessura final proximo a 0,7s de simulacdo. A porosidade
final fica em torno de 27%, um valor abaixo da média (SVAROVSKY, 2000), que também
pode ser provavelmente atribuido ao uso das areas das particulas, ao invés do seu volume,
para realizar o céalculo da fragéo de solidos da torta.

Para calcular a permeabilidade alcancada pela torta de filtragéo e, entdo, determinar o
comportamento do fluxo de filtrado ao longo do tempo, foram incluidas no cddigo as
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equacbes (93) e (94), conhecidas por equacdo de Kozeny-Carman e Darcy,
respectivamente.

g3d?
_ 93
ke = 18001 = 2.2 (93)
k. AP
)= ——<== 94
q(t) 0 L. (94)

onde d é o didmetro médio de particula (m); k. € a permeabilidade da torta de filtracdo
(m?); q é o fluxo de filtrado (m/s); L. é a espessura da torta (m); 4P é a queda de presséo
através da celula de filtracdo (Pa); |+ € a viscosidade do fluido (kg/m-s); . é a porosidade
da torta (adimensional).

Os dados de permeabilidade versus tempo e fluxo de filtrado versus tempo sé&o
apresentados nos graficos da Figura 41 e da Figura 42, respectivamente.
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Figura 41. Evolucéo da permeabilidade da torta com o tempo para a filtracdo 2D.
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Figura 42. Evolucéo do fluxo de filtrado com o tempo para a filtragédo 2D.
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No inicio do processo a permeabilidade apresenta um valor consideravelmente
elevado, em fungdo da auséncia de sélidos depositados sobre a superficie filtrante
(momento em que a porosidade tende a unidade). Logo em seguida, no entanto, observa-se
um processo de queda brusca ao longo do tempo no valor de k., na medida em que a
migracdo das particulas comeca a dar origem a torta de filtracdo. Como a queda de pressao
deve ser mantida constante ao longo de toda a operacéo, o fluxo de filtrado tende a cair
com o tempo para sustentar o valor de 4P = 4Py, na medida em que a espessura, L., cresce,
e a porosidade, &, tende a cair.

Com o objetivo de analisar a sensibilidade do modelo as condi¢bes operacionais da
filtracdo, também foram realizadas multiplas simulagdes nos modos fluxo de filtrado/queda
de pressdo constante, alternando-se os valores do fluxo de filtrado inicial, qo, e da queda de
pressdo maxima, 4Py, dentro das faixas especificadas na Tabela 5. Os resultando se
encontram dispostos a seguir.

4.1.2.1 Efeito da queda de pressdo maxima

Neste estudo de caso, o processo de filtragdo foi simulado tomando-se por base a
operacdo com queda de pressdo constante e igual ao maximo 4Py, cuja faixa de operagédo
foi especificada anteriormente na Tabela 5. Foram testados os valores de 2, 4 e 6kPa e 0s
resultados obtidos pelo programa se encontram dispostos nos graficos de espessura versus
tempo e porosidade versus tempo, da Figura 43 e da Figura 44, respectivamente.

10

L (mm)

C

APy = 2kPa

4L —————- APy = 4kPa |
---------- AP, =6kPa

3 r r r r r r r r r
0 0.1 0.2 0.3 0.4 0.5 0.6 0.7 0.8 0.9 1
Tempo (s)

Figura 43. Efeito da queda de pressdo maxima na espessura da torta de filtracao 2D.

Analisando-se esses dados é possivel notar que o aumento da queda de pressao
maxima, conforme esperado, tende a acelerar o processo de formacédo e crescimento de
torta (NI et al., 2006). Além disso, dentro do intervalo de press@es analisadas, observa-se
que o aumento de 4P, provocou pouca modificacdo na estrutura final do leito, levando-se
em conta que a porosidade média apresentou uma variagdo maxima de apenas 10%. Este
resultado pode estar associado ao ja elevado grau de compactacdo da torta, a qual, por si
s0, apresenta pouco espaco disponivel entre as particulas para compressdes adicionais.
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Figura 44. Efeito da queda de pressdao maxima na porosidade da torta de filtracdo 2D.

Com o auxilio das equagdes de Kozeny-Carman e Darcy também foram construidos
os graficos de permeabilidade versus tempo e fluxo de filtrado versus tempo, apresentados
na Figura 45 e a Figura 46, respectivamente.

006 T T T T
AP, = 2kPa
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Figura 45. Efeito da queda de pressdo maxima na permeabilidade da torta de filtracdo 2D.

Verifica-se que a variacdo da queda de pressdao méaxima parece ndo apresentar efeito
algum sobre a permeabilidade de torta, calculada por meio da equacdo de Kozeny-Carman
(Figura 45). Este poderia ser possivelmente um reflexo do baixo impacto que também se
observa sobre a porosidade da torta, induzindo a concluséo de que o modelo bidimensional
proposto nesta etapa do presente trabalho ndo prevé a influéncia de parametros
operacionais, tais como 4Py sobre a estrutura final da torta formada.
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Figura 46. Efeito da queda de pressdo maxima no fluxo de filtrado na filtragcdo 2D.

No entanto, conforme previsto em outros trabalhos reportados na literatura, tais como
Dong et al. (2003; 2009) e Ni et al. (2006), 0 aumento do pressdo maxima mantém o fluxo
de filtrado elevado por mais tempo durante a operacdo e tende a aumentar o seu valor ao
final da filtracdo (Figura 46).

4.1.2.2 Efeito do fluxo de filtrado inicial

Para avaliar o efeito do fluxo inicial de filtrado, as simulaces apresentadas neste
topico foram realizadas com um valor fixo dessa propriedade, dado por q = qo. Ao longo
do processo permitiu-se que a queda de pressdo fosse atualizada com o tempo através da
lei de Darcy, reescrita na equacéo (95) explicita em AP.

UrLeqo
k.

AP(t) = (95)

onde k. é a permeabilidade da torta (m?); qo é o fluxo inicial de filtrado (m/s); L. é a
espessura da torta (m); ps € a viscosidade dinamica do fluido (kg/m-s).

Os valores de 0,0025, 0,005 e 0,01m/s foram testados e os graficos de espessura
versus tempo e porosidade versus tempo sdo apresentados na Figura 47 e na Figura 48,
respectivamente.

Similarmente ao que acontece quando o efeito da queda de pressdo méaxima €
avaliado, percebe-se, observando os gréficos da Figura 47 e da Figura 48, que 0 aumento
do fluxo de filtrado inicial favorece o processo de formacdo e crescimento de torta.

Verifica-se, ainda, que os valores de porosidade de torta variaram pouco de um caso para
outro.
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Figura 47. Efeito do fluxo de filtrado inicial na espessura da torta de filtragéo 2D.
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Figura 48. Efeito do fluxo de filtrado inicial na porosidade da torta de filtragéo 2D.

Também nesses estudos de caso, a permeabilidade da torta e a queda de pressao
foram determinadas ao longo do tempo pelas equacGes de Kozeny-Carman e Darcy,
respectivamente, dando origem aos graficos de permeabilidade versus tempo e queda de
pressdo versus tempo apresentados na Figura 49 e na Figura 50, respectivamente.

Assim como aconteceu no estudo de caso anterior, a permeabilidade determinada a
partir da equacdo de Kozeny-Carman apresenta uma queda acentuada logo no inicio do
processo e, na sequéncia, permanece constante ao longo de toda a simulagao.
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Figura 49. Efeito fluxo de filtrado inicial na permeabilidade da torta de filtracdo 2D.
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Figura 50. Efeito fluxo de filtrado inicial na queda de presséo na filtracdo 2D.

De acordo com a curva apresentada na Figura 50, aumentar o fluxo de filtrado inicial
faz com que as pressdes na célula de filtracdo tendam a atingir valores maiores ao longo do
tempo para sustentar q = (o = cte., na medida em que a torta de filtragdo vai sendo
formada. Este resultado também se encontra qualitativamente de acordo com dados
previamente reportados na literatura (SVAROVSKY, 2000; NI et al., 2006).

4.2 Simulagdes Tridimensionais

Com o objetivo de implementar um modelo computacional capaz de gerar dados
mais realistas acerca do comportamento dos processos multifasicos estudados neste
trabalho, também foram realizadas simulag¢Ges tridimensionais da sedimentagdo, filtracdo
plana e filtragdo cruzada por meio do DEM.

Como dados de entrada do programa, foram escolhidos os valores de propriedades
fisicas e condigdes operacionais relacionados na Tabela 6, em unidades do SI.
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Tabela 6. Pardmetros base utilizados nas simulacgdes 3D.

Parametro Valor  Unidade
Numero de particulas, N 1000 -
Diametro de particula, d; 150-500

pm
Massa especifica do solido, ps, 2460 kg/m?®
Massa especifica do fluido, ps 1000 kg/m®

Viscosidade do fluido, us 1 cP
Madulo de Young, E 1,0x10°  N/m?
Razdo de Poisson, v 0,29 -
Fator de amortecimento, y;, 2,0x10° S

Fator de atrito de Coulomb, 0,3 -
Fator de atrito de rolamento, xr 0,002 -
Constante de Hamaker, H, 6,5x10% J

No que diz respeito aos parametros mecanicos das particulas solidas, tais como
massa especifica, médulo de Young, razdo de Poisson, fator de amortecimento, fator de
atrito de Coulomb e fator de atrito de rolamento, os valores apresentados correspondem,
aproximadamente, a dados tipicos de esferas de vidro comuns e foram selecionados com
base nos trabalhos de Dong et al. (2003; 2006), que estudaram experimental e
numericamente a sedimentacdo de esferas de vidro em solugdes binérias de di-
iodometano/tolueno, tendo obtido boa concordancia entre seus resultados. As propriedades
do liquido base da suspensdo, massa especifica e viscosidade, foram selecionadas como
sendo aquelas da agua pura.

Nas simulac¢des da sedimentacdo e da filtragdo plana, as dimensfes dos volumes de
controle simulados, conforme apresentadas nas figuras do Capitulo 3, foram definidos em
termos do didmetro de particula como L = W = 10d e H = 40d. Ja no caso da filtragdo
cruzada, a célula de filtracdo apresenta maior dimensao na direcéo horizontal: H = W = 10d
e L = 25d. Admitiu-se que as particulas componentes das camadas de meio filtrante
possuissem as mesmas propriedades fisicas e 0 mesmo diametro, d, das particulas livres.

Da mesma forma como procedido nos estudos de caso bidimensionais, o célculo da
porosidade local em torno de uma particula qualquer i, ¢;, foi realizado fracionando-se o
volume de controle em células horizontais e determinando-se o volume ocupado pelos
solidos em cada um deles, conforme exemplificado anteriormente na Figura 22.

As magnitudes dos passos de tempo utilizados nas simulages se encontram entre
1,0x10°% e 1,0x10°s, tendo sido determinadas por tentativa e erro. Todas as simulacdes
tridimensionais simuladas requisitaram um tempo de computacdo médio de 7 horas em um
computador Intel® Core™ i7-4500U com CPU de 1.80GHz e 8Gb de memoria RAM.

4.2.1 Sedimentacao

Assim como estabelecido nas simulac¢des bidimensionais, o deslocamento de liquido
durante o processo de sedimentacdo foi admitido como sendo desprezivel, enquanto o
transporte dos solidos foi analisado nas trés dire¢fes coordenadas.

Na Figura 51 apresentam-se instantes da simulacdo do processo de sedimentacao
durante 1s para 1000 particulas esféricas com diametro de 250um.
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Figura 51. Evolucdo do processo de sedimentacdo de 1000 particulas monodispersas de
250um de diametro.

Pela observacgéo dos diagramas da Figura 51, nota-se que ao final de 1s de simulagéo
todas as particulas ja se depositaram, atingindo, a0 menos aparentemente, uma posicao
mecanicamente estavel. Esta conclusdo também é reforcada por meio dos graficos de
espessura e de porosidade do sedimento, apresentados na Figura 52 e na Figura 53,
respectivamente.
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Figura 52. Evolucéo da espessura do sedimento com o tempo ao longo de 1s de simulacéo.

Conforme pode ser observado, a espessura da torta cresce de forma linear entre Os e
0,4s, 0 que se encontra qualitativamente de acordo com o conhecimento atual sobre
sedimentacdes e, também, com resultados numericos obtidos por outros autores (DONG et
al., 2006; 2009).

Ja a porosidade do leito atinge um valor final proximo de 43%, o qual também é
compativel com os resultados relatados na literatura em condicGes de simulagdo similares
(DONG et al., 2006; 2009; JIN & PATZEK, 2003). Este resultado evidencia uma
vantagem direta do uso do modelo 3D em comparagdo ao 2D, ja que um valor de
porosidade final notadamente mais proximo de valores reais pode ser obtido.
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Figura 53. Evolucdo da porosidade do sedimento no tempo ao longo de 1s de simulagéo.

Com o objetivo de validar de forma mais evidente os resultados fornecidos pelo
programa, foram realizadas simulagdes de sedimentacdo para diferentes valores de massa
especifica do fluido base, em condi¢des similares aquelas encontradas no trabalho de Dong
et al. (2006). Estes autores reproduziram o processo de deposicdo de esferas de vidro em
uma mistura liquida por meio de experimentos fisicos e computacionais, obtendo boa
concordancia entre os resultados. Na Tabela 7 é apresentada uma comparacéo entre valores
de fracdo de soélidos encontrados neste trabalho e aqueles fornecidos por Dong et al.
(2006). Os desvios percentuais foram avaliados tomando os dados daqueles autores como
referéncia.

Tabela 7. Comparacdo entre os resultados de fracdo de sélidos obtidos neste trabalho e em
Dong et al. (2006), considerando diferentes valores de massa especifica do fluido.

: 3 Es &s ;
Fluido  pr (kg/m’) (Este trabalho) (Dong et al., 2006) Desvio (%)

1 2403,1 0,4875 0,5487 -11,15
2 2352,0 0,5223 0,5682 -8,07
3 22959 0,5375 0,5772 -6,87
4 2204,1 0,5554 0,5861 -5,24
5 2102,0 0,5593 0,5921 -5,54
6 1994,9 0,5643 0,5936 -4,95
7 1801,0 0,5866 0,5966 -1,68
8 1602,0 0,5835 0,5981 -2,45
9 1398,0 0,5825 0,6011 -3,09
10 1204,1 0,5861 0,6041 -2,98
11 1005,1 0,5896 0,6056 -2,65
12 795,9 0,5991 0,6056 -1,08
13 500,0 0,5977 0,6071 -1,55

Como pode ser verificado na Tabela 7, os resultados obtidos neste trabalho
apresentaram desvios percentuais inferiores a 10% na quase totalidade dos fluidos, exceto
para 0 fluido n° 13, com massa especifica de 2403,1kg/m®, em que se verifica a maior
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discordancia entre os simuladores. Nesse caso, 0 modelo proposto neste trabalho prevé a
formagdo de sedimentos com menores teores de sélidos. Na Figura 54, encontram-se as
curvas com os valores estacionarios de porosidade correspondentes a esses dados.

0.62 T T T

0.5+

—#— Este trabalho
=HB— Dong et al. (2006)

0.48 . > .
500 1000 1500 2000 2500

py (kg/m?)

Figura 54. Representacdo grafica da comparagdo entre os dados deste trabalho e de Dong
et al. (2006) para a fracdo de sélidos do sedimento ao final da simulacéo.

Analisando os resultados apresentados, € possivel notar em ambos os trabalhos que
na medida em que a massa especifica do fluido cresce, a fracdo de sélidos do sedimento
formado ao final do processo de deposicdo tende sempre a diminuir, especialmente na
regido da curva em que a diferenca entre pse ps € pequena.

Esse comportamento é corroborado pelo conhecimento tedrico sobre sedimentacdes,
tendo em vista que o0 aumento da massa especifica do fluido altera o balango de forgas que
governa 0 movimento das particulas no sentido de neutralizar a acdo gravitacional,
promovendo a formacgdo de sedimentos mais porosos (COULSON & RICHARDSON,
2002; DONG et al., 2006).

Na sequéncia, aplicando a metodologia apresentada nas secOes anteriores, foram
realizadas simulacGes alterando-se os valores de propriedades das particulas e do liquido,
tais como: concentracdo inicial de sélidos, constante de Hamaker do solido, massa
especifica e viscosidade do fluido.

4.2.1.1 Efeito da massa especifica do fluido

No intuito de explorar o efeito da massa especifica do fluido sobre o processo de
sedimentacdo, foram realizadas simulacdes a partir dos parametros base apresentados na
Tabela 6, porém alternando o valor de p; entre 500 — 2000kg/m*. Os resultados para
espessura e porosidade do sedimento ao longo do tempo séo apresentados na Figura 55 e
na Figura 56, respectivamente.
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Figura 55. Efeito da massa especifica do fluido sobre a espessura do sedimento.
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Figura 56. Efeito da massa especifica do fluido sobre a porosidade do sedimento.

De acordo com esses resultados, observa-se que a massa especifica do fluido afeta a
dindmica de deposicdo dos solidos. Quanto maior o seu valor, maior sera a intensidade das
forcas fluido—particula direcionadas para cima, especialmente o empuxo. Isto faz que elas
sejam mais eficientes em neutralizar a acdo da forca motriz gravitacional, reduzindo a
velocidade terminal da particula e aumentando o tempo de sedimentacdo, o que concorda
qualitativamente com os resultados anteriores, obtidos para simulag¢bes 2D, e também com
0 conhecimento atual sobre sedimenta¢ées (COULSON & RICHARDSON, 2002).

Conforme pode ser conferido por meio do diagrama exposto na Figura 56, nota-se
uma tendéncia de aumento da porosidade na medida em que a diferenca entre as massas
especificas do fluido e da particula diminui.

4.2.1.2 Efeito da viscosidade do fluido

O efeito da viscosidade do fluido foi analisado por meio de simulagdes considerando
trés valores diferentes de s entre 1 e 10cP. O comportamento da espessura e da porosidade
do sedimento como fun¢des do tempo foi compilado na Figura 57 e na Figura 58 a seguir.
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Figura 57. Efeito da viscosidade do fluido sobre a espessura do sedimento.
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Figura 58. Efeito da viscosidade do fluido sobre a porosidade do sedimento.

Assim como acontece nas simulacdes 2D, o aumento da viscosidade do fluido
acentua a acdo das forcas de interagdo que restringem o movimento das particulas, com
destaque especial para a forca de arraste.

Dentro da faixa de viscosidades testada neste trabalho, o aumento do parédmetro
provoca alteracdes notaveis na dindmica da deposicdo, conforme ilustrado na Figura 57.
Enquanto o sistema com 1cP de viscosidade atinge uma espessura de torta estavel em
aproximadamente 0,3s, a espessura da torta do sistema correspondente com 10cP continua
crescendo até o final do tempo de simulagéo.

Um comportamento similar pode ser observado no grafico de porosidade versus
tempo (Figura 58), onde o aumento da viscosidade do fluido base de 1 a 10cP produz
diferengas sensiveis nos valores finais de ¢, ao contrério do que foi observado nos testes
de massa especifica. Novamente, essa diferenca pode estar diretamente associada a uma
maior dependéncia da forca de arraste com a viscosidade, segundo o modelo de Di Felice
(1994), dado pela equacéo (55) no Capitulo 2.
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4.2.1.3 Efeito da constante de Hamaker (forga coesiva)

A constante de Hamaker do solido, parametro importante para a caracterizacdo das
forcas coesivas que atuam entre particulados finos durante os processos de deposicéo,
também foi avaliada neste trabalho. Partindo dos dados base especificados na Tabela 6,
foram admitidos dois valores diferentes para Ha: 6,5x10%° e 5,7x10?! Joules. Os resultados
obtidos a partir das simulagfes com esses valores sédo apresentados na Figura 59 e na
Figura 60, para dados de espessura e porosidade do sedimento versus tempo,
respectivamente.
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Figura 59. Efeito da constante de Hamaker sobre a espessura do sedimento.

Analisando a Figura 59 é possivel verificar que mesmo com a variacdo imposta na
constante de Hamaker, os sedimentos atingem a espessura final ao mesmo tempo, isto é,
em torno de 0,4s de simulacdo. Este comportamento apresenta boa concordancia com
resultados previamente reportados na literatura por outros pesquisadores (Dong et al.,
2006), os quais atribuiram tal comportamento ao fato da distancia média entre as particulas
durante a sedimentacdo ser relativamente grande, fazendo com que as forgas coesivas
tenham menor impacto sobre a velocidade terminal das particulas.
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Figura 60. Efeito da constante de Hamaker sobre a porosidade do sedimento.
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Por outro lado, em decorréncia do efeito atrativo gerado pela forca de van der Waals,
intensificado pelo aumento de H,, 0 movimento de rearranjo das particulas no leito fica
parcialmente comprometido e essa dificuldade para se deslocar, de modo a assumir
posicGes mais estaveis do ponto de vista mecanico, se reflete em uma porosidade elevada,
de acordo com o perfil apresentado na Figura 60.

4.2.1.4 Efeito da concentracéo inicial de sélidos

Com o objetivo de analisar o efeito da concentracao inicial de sélidos no processo de
deposicao, o nimero total de particulas simuladas foi variado entre 500 e 2000 particulas.
Elas foram geradas no interior do mesmo volume de controle mencionado na Secdo 4.2.1.
Os resultados obtidos para os parametros basicos de simulagdo foram resumidos na Figura
61 e na Figura 62 a seguir.

Como era de se esperar, quanto a maior a concentracao de solidos no sistema, maior
a espessura final da torta formada. Além disso, a maior presenca de particulas confinadas
em um mesmo volume aumenta a frequéncia de colisdes e reduz o espa¢o para o fluido,
condicdes que contribuem para 0 aumento do tempo de sedimentacao (Figura 61).
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Figura 61. Efeito da concentracdo de solidos sobre a espessura do sedimento.
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Figura 62. Efeito da concentracdo de solidos sobre a porosidade do sedimento.

Por outro lado, a porosidade parece ser pouco afetada por essa variavel, apresentando
uma tendéncia de diminuir juntamente com a quantidade de particulas.
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4.2.2 Filtracdo Plana

O codigo desenvolvido neste trabalho também foi utilizado para simular o processo
de filtracdo plana, operando em dois modos distintos: com queda de presséo constante e
com fluxo de filtrado constante. O conjunto de parametros fisicos relacionados na Tabela 6
e utilizados no estudo de caso da sedimentagéo foi novamente empregado.

Especificamente no caso da filtracdo, em uma tentativa de reproduzir a operacdo em
modo continuo, os solidos foram sendo introduzidos gradualmente na regido simulada a
uma taxa constante de 0,00125 particulas por passo de tempo. A superficie do meio
filtrante foi modelada por meio de uma camada de particulas sélidas fixas, com as mesmas
propriedades mecanicas das particulas livres e diametro igual 150pum.

A Figura 63 e a Figura 64 apresentam instantes iniciais e finais da simulagéo ao
longo de um segundo, respectivamente. Neste caso, considerou-se que a operagdo foi
conduzida com 4P = AP, = 2kPa. O fluxo de filtrado inicial foi de 0,01 m/s.

Tempo =0s Tempo =0.2s

1.5

(e8P
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. A A 1
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Figura 63. Instantes iniciais do processo de filtracdo plana de particulas de 150um.
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Figura 64. Instantes finais do processo de filtragdo plana de particulas de 150pum.
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De acordo com os diagramas apresentados, ao final de um segundo de simulacgdo boa
parte dos solidos alimentados ja se depositou sobre a superficie do meio filtrante, formando
um leito estavel. O gradiente de cores indica o grau de movimentagdo das particulas,
variando do azul, representando particulas que ja se encontram estaveis e depositadas na
torta, ao vermelho, que contempla os elementos que acabaram de ser alimentadas a célula
de filtrag&o.

Os gréaficos da Figura 65 e da Figura 66, apresentam os resultados da simulacéo para
a espessura e porosidade da torta versus tempo ao longo de 1s.
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Figura 65. Evolucdo da espessura da torta de filtracdo em funcdo do tempo para operagédo
conduzida com queda de pressédo constante de 2kPa.
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Figura 66. Evolucdo da porosidade da torta de filtracdo em funcao do tempo para operagédo
conduzida com queda de pressao constante de 2kPa.

Pode-se notar, através da Figura 66, que a porosidade cai acentuadamente logo no
inicio do processo, na medida em que a as primeiras particulas se acumulam sobre 0 meio
filtrante e comecam a delinear a estrutura da torta de filtracdo. Apds esse primeiro
momento, com taxas de deposicdo elevadas e consequentes variagdes da porosidade e da
espessura, valor final de aproximadamente 0,39 é alcancado.
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Admitindo que o leito simulado neste trabalho seja composto por um meio poroso
isotropico e homogéneo, as equacdes de Kozeny-Carman e de Darcy foram utilizadas para
estimar o comportamento da permeabilidade da torta e do fluxo de filtrado ao longo do
tempo. Os resultados obtidos foram sintetizados nos gréaficos da Figura 67 e da Figura 68.
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Figura 67. Evolucdo da permeabilidade da torta de filtracdo em fun¢éo do tempo para
operacdo conduzida com queda de pressdo constante de 2kPa.
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Figura 68. Evolucéo do fluxo de filtrado em funcdo do tempo para operagéo conduzida
com queda de pressdo constante de 2kPa.

Verifica-se que a mesma tendéncia de queda brusca é observada para a
permeabilidade ao longo do tempo, a qual atinge um valor final minimo de 2,03x10™ m?
logo nos primeiros 0,01s de simulacao.

Ja o fluxo de filtrado comeca cair entre 0,2s e 0,3s para manter a diferenca de pressao
constante no sistema, atingindo o valor final de 6,53 mm/s. Um comportamento
qualitativamente de acordo com dados reportados por Dong et al. (2009).

Assim como foi feito para as simulagdes 2D, a sensibilidade do modelo de filtracdo
plana 3D as condi¢bes operacionais foi analisada através de mdltiplas simulagdes nos

73



modos fluxo de filtrado/queda de pressao constante, para diferentes valores de qo e AP,
respectivamente. Os resultando s&o apresentados a seguir.

4.2.2.1 Efeito da queda de pressao maxima

Neste estudo de caso, o processo de filtracdo foi simulado tomando-se por base a
operacdo com uma queda de pressdo constante. Foram testados os valores de 1, 2 e 3kPa e
os resultados obtidos pelo programa se encontram dispostos nos graficos de espessura
versus tempo, na Figura 69, e porosidade versus tempo, na Figura 70.
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Figura 69. Efeito da queda de pressao sobre a espessura da torta, obtida durante a
simulagéo da operagéo a AP constante usando o modelo de filtracdo plana 3D.

Analisando-se as curvas de espessura da Figura 69 é possivel perceber que o
aumento da diferenca de pressdo na célula faz com que o processo de deposicdo das
particulas aconteca de forma mais rapida.

Similarmente, nota-se também uma pequena queda na porosidade final nas curvas da
Figura 70, indicando uma tendéncia de formacéao de tortas mais compactas.

1 T T T T T T T T T

APy =1 kPa

Tempo (s)

Figura 70. Efeito da queda de pressao sobre a porosidade da torta, obtida durante a
simulagéo da operagéo a 4P constante usando o modelo de filtragdo plana 3D.
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Os efeitos dessa variacdo na pressao de operacao sobre a permeabilidade da torta e
sobre a taxa de filtracdo podem ser verificados através das curvas de permeabilidade versus
tempo, na Figura 71, e de fluxo de filtrado versus tempo, na Figura 72.
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Figura 71. Efeito da queda de pressao sobre permeabilidade da torta, obtida durante a
simulacdo da operacdo a AP constante usando o modelo de filtracdo plana 3D.

E interessante notar nestes graficos que como a torta demora mais tempo para ser
formada na operacdo a 1kPa, o fluxo de filtrado também leva mais tempo para comecar a
deixar o sistema, em compara¢do aos outros casos com pressdes de operacao maiores. No
entanto, quanto maior o valor de 4P, menor é o valor final do fluxo de filtrado, calculado

segundo a equacdo de Darcy, resultado compativel com dados reportados por outros
autores (DONG et al., 2003; 2006)
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Figura 72. Efeito da queda de pressao maxima sobre o fluxo de filtrado, obtido durante a
simulagéo da operagéo a 4P constante usando o modelo de filtragdo plana 3D.

4.2.2.2 Efeito do fluxo de filtrado inicial

A filtracdo tambem foi simulada tomando por base a operacdo com fluxo de filtrado
constante. Os testes numéricos foram reproduzidos para trés valores de fluxo, quais sejam
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0,0025, 0,005 e 0,01 m/s. As curvas de espessura versus tempo e porosidade versus tempo,
geradas pelo programa séo apresentadas na Figura 73 e na Figura 74, respectivamente.
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Figura 73. Efeito do fluxo inicial sobre a espessura da torta, obtida durante a simulacao da
operacdo a g constante usando o modelo de filtragcdo plana 3D.
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Figura 74. Efeito do fluxo inicial sobre a porosidade da torta, obtida durante a simulagao
da operacdo a g constante usando o modelo de filtracdo plana 3D.

A partir desses graficos é possivel observar que na operacdo com valores menores de
fluxo de filtrado, tanto a taxa de crescimento da espessura quanto porosidade média da
torta tendem a ser maiores, ou seja, diminuindo-se o fluxo de filtrado, diminui-se também a
intensidade da forca de arraste que age sobre as particulas, o que da origem a tortas menos
compactas.

Empregando novamente as equagdes de Kozeny-Carman e Darcy, foram calculadas a
permeabilidade da torta e a diferenca de pressdo na célula ao longo do tempo. Os
resultados sdo apresentados na Figura 75 e na Figura 76, respectivamente.
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Figura 75. Efeito do fluxo do filtrado sobre a permeabilidade da torta, obtida durante a
simulacdo da operacéo a q constante usando o modelo de filtracdo plana 3D.
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Figura 76. Efeito do fluxo de filtrado sobre a queda de pressdo na célula, obtida durante a
simulacdo da operacéo a g constante usando o modelo de filtracdo plana 3D.
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Nota-se que a permeabilidade, acompanhando o comportamento da porosidade,
assume valores menores para as tortas formadas durante a operacdo com fluxo de filtrado
maior. Isto se reflete, consequentemente, em uma maior resisténcia ao escoamento e faz
com que a diferenca de pressdo se eleve para manter o fluxo de filtrado.

4.2.3 Filtragdo Cruzada

Neste topico séo apresentados os resultados obtidos através da simulacéo da filtragdo
cruzada com 1000 particulas esféricas, cujas propriedades fisicas sdo as mesmas utilizadas
nos estudos de casos anteriores e se encontram listadas na Tabela 6.

Assim como na filtracdo plana, as particulas foram geradas gradualmente e sem
sobreposicdo ao longo do tempo de simulagdo, a uma taxa constante de 0,00125
particulas/passo de tempo.
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A unidade de filtracdo foi modelada a partir de duas placas planas e paralelas, sendo
a de baixo permeéavel ao fluido, conforme representado na Figura 27 do Item 3.1.2.

A distribuicdo de velocidades na direcdo do fluxo cruzado foi considerada
previamente conhecida, com o perfil parabdlico dado pela equacdo (88). J& o perfil na
direcdo de filtracdo foi admitido como uniforme e equivalente ao fluxo de filtrado, q.

Na Figura 77 e na Figura 78 estdo representadas as posigdes ocupadas pelas
particulas em instantes iniciais e finais do processo ao longo de um segundo de simulacéo.

Tempo=02s

Z (mm)

0
X (mm) Y (mm) X (mm) Y (mm)

Figura 77. Instantes iniciais da filtracdo cruzada com 1000 particulas monodispersas.
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Z (mm)

e’ -SSP %
5 ;'A'.t ~y

--' ....‘.y; ".‘a
244
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0 X (mm) Y (mm)
X (mm) Y (mmj

Figura 78. Instantes finais da filtracdo cruzada com 1000 particulas monodispersas.

Como pode ser observado, o meio filtrante (particulas em cinza) foi modelado
através de uma camada de particulas fixas, com as mesmas propriedades fisicas € 0 mesmo
didametro das particulas livres (500um).

Nota-se através da analise da Figura 77 que apesar da acdo erosiva provocada pela
componente adicional da forga de arraste sobre a superficie da torta, as particulas comecam
a se depositar em aproximadamente 0,2s e, ao final do tempo de simulacdo, Figura 78, ja
formaram um leito estavel, apesar da pouca espessura.

Na Figura 79 e na Figura 80 sdo apresentadas a evolucdo da espessura e da
porosidade da torta como funcGes do tempo, respectivamente.
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Figura 79. Evolucéo da espessura da torta formada durante 1s de filtragcdo cruzada.
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Figura 80. Evolucéo da porosidade da torta formada durante 1s de filtrag&o cruzada.

Para estimar o comportamento da permeabilidade da torta e do fluxo de filtrado ao
longo do tempo, foram utilizadas as equacbes de Kozeny-Carman e de Darcy, equacbes
(93) e (94), respectivamente, da mesma forma como procedido na filtragdo plana. Os
resultados obtidos foram resumidos nos graficos da Figura 81 e da Figura 82, admitindo-se
uma diferenca de pressao na direcao de filtracdo de 2kPa.

Verifica-se também na filtracdo cruzada que a permeabilidade prevista pela modelo
de Kozeny-Carman sofre uma queda acentuada logo no comeco da simulacdo, quando as
primeiras particulas comecam a se depositar sobre o meio filtrante e, em seguida,
permanece estavel no valor final de 1,175x10™ m%

Ja o fluxo de filtrado s6 comecar a cair apds um tempo maior de filtracdo, na medida
em que o leito de particulas atinge uma espessura razoavel, de forma a manter a diferenca
de presséo constante ao longo da direcéo de filtracao.

79



x 10

2

k, (m?)
S
7
1

kfnal = 1,175x1073 m? {

0 r r 3
0 0.005 0.01 0.015 0.02

Tempo (s)

Figura 81. Evolucdo da permeabilidade da torta formada durante 1s de filtragdo cruzada.
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Figura 82. Evolucgéo do fluxo de filtrado ao longo de 1s de filtragdo cruzada.

Objetivando analisar o comportamento do modelo de filtracdo cruzada 3D frente a
variacdes nas condi¢cdes operacionais do processo, foram realizadas mais simulagdes com
valores diferentes de fluxo de filtrado inicial, go, € de velocidade média axial, us. Os
resultados obtidos sdo apresentados a seguir.

4.2.3.1 Efeito do fluxo de filtrado inicial

Mantendo-se o valor constante da velocidade média do fluxo cruzado, us, igual a
0,01m/s, foram simulados quatro valores diferentes de fluxo de filtrado inicial, qo:
0,0001m/s, 0,005m/s, 0,0075m/s e 0,01m/s. Os resultados obtidos em termos de espessura
e porosidade de torta versus tempo se encontram dispostos na Figura 83 e na Figura 84,
respectivamente.
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Figura 83. Efeito do fluxo de filtrado inicial na espessura da torta de filtragdo cruzada.
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Figura 84. Efeito do fluxo de filtrado inicial na porosidade da torta de filtragdo cruzada.

Analisando-se esses graficos é possivel notar que, mesmo com a modificacdo do
fluxo de filtrado inicial dentro da faixa de valores proposta, os valores finais obtidos para
espessura e porosidade foram aproximadamente os mesmos. Isto é, em uma analise
preliminar, observa-se que a estrutura final das tortas foi pouco afetada pelas variacbes
propostas em Q.

A permeabilidade e o fluxo de filtrado também foram determinados e seus
comportamentos ao longo do tempo se encontram resumidos nos graficos da Figura 85 e da
Figura 86, respectivamente.
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Figura 85. Efeito do fluxo de filtrado inicial na permeabilidade da torta de filtracdo.
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Figura 86. Efeito do fluxo de filtrado inicial sobre o fluxo de filtrado na filtragdo cruzada.

Apesar da pouca diferenca observada nos valores finais de espessura e porosidade
média da torta nesse primeiro momento de filtracdo, para operacdes com valores
suficientemente altos de qo, 0 fluxo de filtrado comecard a cair apds algum tempo de
simulacdo, na medida em que a torta de particulas for se formando sobre 0 meio poroso
(vide Figura 86).

4.2.3.2 Efeito da velocidade média axial

A sensibilidade do modelo de filtracdo cruzada a velocidade média da distribuicdo de
velocidades axial, us, foi analisada para valores dentro da faixa 1010 m/s. Em todos os
casos o fluxo de filtrado inicial foi mantido no valor constante de 0,01 m/s. Os gréaficos de
espessura versus tempo e porosidade versus tempo se encontram na Figura 87 e na Figura
88, respectivamente.
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Figura 87. Efeito da velocidade axial média na espessura de torta na filtracdo cruzada.
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Figura 88. Efeito da velocidade média axial sobre a porosidade na filtracdo cruzada.

Verifica-se, analisando-se esses graficos, que a velocidade média axial promoveu
maiores modificacbes sobre o processo crescimento da torta de filtracdo em comparacdo ao
fluxo de filtrado inicial. Quando a velocidade do fluido na diregdo x atinge um valor
suficiente alto, como 0,1m/s, por exemplo, a acdo erosiva provocada pela intensificacao da
forca de arraste nessa mesma direcdo limita o crescimento da torta e aumenta a sua
porosidade (vide Figura 88).

O reflexo desse efeito também pode ser observado nos gréaficos de permeabilidade e
fluxo de filtrado versus tempo, apresentados na Figura 89 e na Figura 90, respectivamente.
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Figura 89. Efeito velocidade axial média na permeabilidade da torta de filtracdo
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Figura 90. Efeito da velocidade axial média no fluxo de filtrado.

Conforme seria de se esperar, quanto menor o valor da velocidade média, us, menor o
valor final do fluxo de filtrado e mais cedo ele comeca a cair ao longo do processo de
filtracdo. Isto acontece porque as particulas tém maior estabilidade para migrar e se
acumular sobre a superficie do meio filtrante, formando, portanto, uma torta melhor

consolidada. Estes resultados estdo de acordo com dados obtidos no trabalho de Hwang &
Wang (2001).
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5 CONCLUSOES

A metodologia de simulacdo discreta proposta neste trabalho foi empregada com
éxito, através do desenvolvimento de um simulador computacional baseado no método de
elementos discretos (DEM) e no algoritmo de Gear, sendo possivel estudar e descrever a
formacéo e o crescimento de um leito de particulas durante os processos de sedimentacao e
filtracdo sob um ponto de vista discreto.

Partindo-se das informacdes microdinamicas geradas pelo programa, também foi
possivel quantificar diretamente propriedades como espessura, porosidade, permeabilidade
de torta, fluxo de filtrado e queda de pressdo ao longo do tempo, as quais apresentaram
comportamento qualitativamente compativel com resultados anteriormente reportados na
literatura (HWANG & WANG, 2001; DONG et al., 2003; 2006; 2009).

Os dados de concentragdo de solidos obtidos na simulagdo da sedimentagdo 3D, para
diferentes valores de massa especifica do liquido base, foram comparados aos valores
encontrados por Dong et al. (2006) em condic¢des de simulacdo similares e apresentaram
uma concordancia satisfatéria, com desvios menores que 12% para todos 0s pontos
avaliados.

Além disso, foram realizados diversos estudos de sensibilidade alterando-se os
valores de propriedades do fluido e dos s6lidos, tais como viscosidade, massa especifica e
constante de Hamaker, e de parametros operacionais da filtracdo, como fluxo de filtrado
inicial e queda de pressio maxima. Tanto nos casos bidimensionais como nos
tridimensionais, as repostas do modelo a essas variagcdes apresentaram-se qualitativamente
de acordo com dados reportados na literatura, permitindo a verificagdo preliminar do
funcionamento do simulador desenvolvido neste trabalho (NI et al., 2006; DONG et al.,
2003; 2009).
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6 SUGESTOES PARA TRABALHOS FUTUROS

Como sugestdes para realizagdo de trabalhos futuros, os seguintes itens podem ser
elencados:

o Realizar a analise estatistica dos resultados obtidos nos estudos de caso do
Capitulo 4, de modo a respaldar de forma mais concreta as hipdteses e
conclusdes preliminares, levantadas anteriormente;

o Realizar a validagdo do modelo proposto utilizando dados experimentais;

o Realizar a paralelizacdo dos codigos desenvolvidos neste trabalho para que

simula¢cdes com maior numero de particulas possam ser realizadas com tempos
de computacéo factiveis.
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