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Resumo

A estimacdo de pardmetros de equacgdes constitutiva viscoelasticas, tipicamente efetuada
através de diferentes tipos de redmetros, pode ser uma tarefa ardua, especialmente no que diz
respeito a estimacao de parametros nao lineares. Nas Ultimas décadas houve grande progresso
no desenvolvimento de novas metodologias para caracterizacdo de fluidos viscoelasticos na
regido de comportamento viscoelastico ndo linear e na simulacéo de escoamentos de fluidos
viscoelasticos nesta regido. Este trabalho tem como objetivo apresentar uma metodologia de
estimacdo de parametros reoldgicos de equacBes constitutivas viscoelésticas baseada na
comparacdo recursiva entre valores originados em experimentos com a modelagem em
fluidodindmica computacional do escoamento de referéncia. Esta metodologia apresenta
como vantagem a possibilidade de estimar pardmetros a partir de dados originados em
escoamentos mais representativos dos processos industriais, resultando em parametros com
maior potencial de representar adequadamente o comportamento viscoelastico de um dado
material nas suas condicdes tipicas de aplicacdo. Dois estudos de caso foram implementados
de forma a testar a metodologia: o escoamento de um fluido newtoniano entre placas paralelas
e 0 escoamento de um fluido viscoelastico na saida do capilar. A estimacgdo da viscosidade
newtoniana foi baseada na comparacgdo entre valores analiticos e numéricos para o gradiente
de pressdo ao longo do escoamento. A estimagdo do parametro ndo linear da equacéo
constitutiva viscoelastica de Phan-Thien-Tanner (PTT) foi baseada na diferenca entre os
perfis de didmetro numéricos com relacdo aos valores experimentais para o fendmeno de
inchamento do filete de fluido ao emergir da saida do capilar, conhecido como inchamento do
extrusado. O erro final obtido para o valor estimado da viscosidade newtoniana foi de 9 %
com relacdo ao valor de referéncia. Para o pardmetro nao linear do modelo PTT o erro para o
valor estimado foi de 0,75 % com relacdo ao valor de referéncia obtido pela técnica de
reometria rotacional.

Palavras-chave: estimacdo de parametros, fluidos viscoelasticos, equagfes constitutivas,
inchamento do extrusado.



Abstract

The estimation of viscoelastic constitutive equations parameters, typically performed through
different types of rheometers, can be an arduous task, especially as regards the estimation of
nonlinear parameters. In recent years, there has been great progress in developing new
methods for the characterization of viscoelastic fluids beyond the linear region and in the
simulation of viscoelastic fluid flows in general. This work aims to present a methodology for
estimation of rheological parameters of viscoelastic constitutive equations. The methodology
IS based on recursive comparison between experimentally measured fields with numerically
computed ones by a computational fluid dynamics (CFD) model. This methodology has the
advantage of estimating parameters through data coming from more representative flows of
industrial processes, resulting in parameters with higher potential to represent the viscoelastic
behavior of a given material under its typical conditions of application. Two case studies have
been used to test this methodology: a steady state shear flow between two parallel plates of a
Newtonian fluid and a viscoelastic fluid flow in a capillary. The estimation of Newtonian
viscosity was based on the comparison between analytical and numerical values for the
pressure gradient along the flow. The estimation of the nonlinear parameter of the viscoelastic
constitutive equation Phan-Thien-Tanner was based on the difference between the
experimental and numerical diameter profiles of the swelling of the fluid emerging from the
capillary opening, known as extrudate swell. The final error obtained for the estimated value
of Newtonian viscosity was 9 % compared to the reference value. For nonlinear parameter of
PTT model, the error of the estimated value was 0.75 % compared to the reference value
obtained through rotational rheometer technique.

Keywords: parameter estimation, viscoelastic fluids, constitutive equations, extrudate swell.
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Capitulo 1

Introducao

A fluidodindmica computacionalCpmputacional Fluid Dynamics, CFD) vem se
tornando uma ferramenta de engenharia muito papllarescente o nimero de inddstrias
que otimizam seus processos através de simulagéies résultando na reducéo de custos e
duragédo da fase de "tentativa e erro". O sucessaurda simulagao fluidodinamica
computacional, entretanto, depende da precisdodddss de entrada, como geometria,
condicdes de contorno e dados dos materiais, emites parametros. No caso de
processamento polimérico € fundamental o conhedordws parametros viscoelasticos para
que a simulacdo possua suficiente precisao.

Em muitos casos a caracterizacdo do comportamenftuidos viscoelasticos pode
ser uma tarefa ardua, especialmente na obtencfarémetros constitutivos néo lineares. Na
tltima década houve grande progresso no desenwaitimde novas metodologias de
caracterizacdo de fluidos ndo newtonianos além etdgdao linear, incluindo polimeros
fundidos e em solugcdo, macromoléculas biol6gicasisdes, suspensdes e surfactantes, entre

outros.
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Tipicamente a caracterizacdo reoldgica de fluidesoelasticos € feita em diferentes
tipos de rebmetros e geometrias, como reémetrasioniais (geometrias de placas paralelas e
de cone e placa) operando em regime estacionariosoilatorio, redmetros capilares e
redmetros elongacionais. Os experimentos realizados redmetros rotacionais e
elongacionais geralmente fornecem medidas dasipdagles reoldgicas a baixos valores de
taxa de deformacédo, o que nao representa adequatgameomportamento do fluido nos
processos industriais, nos quais o material sohpdgs deformacdes em curtos intervalos de
tempo. Por outro lado, a partir de medidas em ed@® capilares geralmente obtem-se
dados relativos a parcela viscosa da respostagiealdo material, 0s quais ndo sao Uteis para
a estimacdo de parametros viscoelasticos néaordimeassociados a parcela elastica da
resposta reoldgica de um dado material.

Por outro lado, n&o existe ainda uma equagao tatngi “universal”, i.e., que possa
descrever o comportamento de qualquer material eueatguer tipo/condigcdo de processo.
Por tal motivo, o procedimento usual na selecaeqimcdes constitutivas € buscar a aquela
equacado que é mais adequada para a descricaomsgwale interesse, bem como o conjunto
de parametros que maximiza adequacdo da equagibiga@o tipo e condi¢cdes de processo
em estudo.

Assim sendo, é de interesse o desenvolvimento deduolegias de estimacdo de
parametros constitutivos viscoelasticos que utiiziados de processos especificos, de modo
a obter valores de parametros que permitam a @i@diais precisa dos diferentes tipos de
resposta ndolinear que ocorrem nas condi¢desgiptdezadas no processo considerado.

Neste contexto, o objetivo deste trabalho é dedeewvama metodologia conveniente
e precisa de estimacdo de parametros viscoelastimnéineares a partir de uma abordagem

mista numérica/experimental, através da comparag@ive medidas experimentais e



resultados computados numericamente a partir daelageimn do problema em
fluidodindmica computacional. Este procedimentoespnta a vantagem de possibilitar
determinar os parametros materiais a partir derslge tipos de dados experimentais,
aumentando o potencial de adequacdo do conjuntac&g(parametros estimados na
descricdo de processos especificos.

Para testar a metodologia proposta serdo modeldds escoamentos usando
fluidodindmica computacional: escoamento de undéitnewtoniano entre placas paralelas e
escoamento de um fluido viscoelastico na saida rdecapilar. No estudo de caso de
escoamento entre placas paralelas sera feita magsib da viscosidade newtoniana; no
estudo de caso de escoamento na saida de um capdagstimado o parametro ndo linear da

equacao constitutiva viscoelastica de Phan-Thiemédia

1.1 Estrutura da dissertacao

No Capitulo 2 sédo apresentados os fundamentosdsd&obre equacdes constitutivas
e comportamento reoldgico de polimeros, além de brese revisdo bibliografica sobre
estimacdo de parametros viscoelasticos.

No Capitulo 3 é apresentada a modelagem dos estigdoaso implementados para
verificar a validade da metodologia proposta jurgata com a formulagdo do problema de
otimizacao e da descri¢cao das ferramentas utilzada

No Capitulo 4 sdo apresentados os resultados ideaedb dos parametros e validacao
dos resultados através da comparagdo com valopesi@entais ou analiticos.

O Capitulo 5 apresenta as conclusfes e sugest@esazalhos futuros.
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Capitulo 2

Conceitos Fundamentais e Revisao
Bibliografica

Neste capitulo serdo apresentados fundamentosdsdsobre o comportamento

reologico de polimeros fundidos, equacdes constiisie estimacao de parametrosreoldgicos.

2.1 Comportamento reoldgico de polimeros

O processamento de polimeros consiste em submetatésia-prima polimérica a um
conjunto de operacbes e processos que a transtornmrproduto final desejado, que,
dependendo do polimero, pode assumir as mais earitmmas, incluindo filmes, perfis,
pecas moldadas, fibras, etc.. Na maioria dessasagis de processamento o polimero,
originalmente no estado sélido, € aquecido at@iatinestado fundido ou plastificado, o que
possibilita que adquira o formato final desejad@ forma a entender completamente o
processamento de polimeros, € necessario conloet®s 0s efeitos aos quais os polimeros
sdo expostos durante seu processo de transformaizidmente, na industria polimérica a

modelagem computacional tem se tornado uma podéosanenta para analisar, projetar e
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controlar o processamento do polimero desde smaaféundida, bem como designe as
propriedades mecéanicas do produto final. Desta dprfaz-se necessario um modelo
matematico que incorpore todas as forcas e outnadveis (temperatura, pressdo) exercidas
no material de forma a predizer suas caracterssficais. Consequentemente, o modelo deve
levar em conta no minimo principios como a consgiwale massa, energia e quantidade de
movimento, além de uma equacgéo constitutiva geeimia a tensdo e a deformacédo sofrida
pelo fluido durante o escoamento. Essa relacaaressiiferentes formatos de acordo com

tipo de material, intensidade e histérico de de&w@o.

As equacdes constitutivas mais simples possuencéaeeldinear entre tensédo e
deformacédo ou taxa de deformacdo, como é o caseqdacdo constitutiva para fluidos
newtonianos. Fluidos newtonianos sdo fluidos dexéamassa molar que possuem
comportamento puramente viscoso, ou seja, deforegnontinuamente quando submetidos
a uma tensao de cisalhamerftoX, McDonald e Pritchard2006). Como exemplos de fluidos
newtonianos podem ser citados: agua, solventesiioggae 6leo mineral sem aditivos. A
constante de proporcionalidade da equacdo comsitygara fluidos newtonianos é a
viscosidade newtoniang, que representa a resisténcia do fluido ao esatamalém dos
fluidos newtonianos, outro tipo de material quesposelacéo linear entre tensdo e, neste
caso, deformacdo sdo os solidos de Hooke. Essemiaimtsofrem deformacdes finitas
gquando submetidos a uma tensdo e retornam a soma foriginal com a interrupcdo da
mesma. A constante de proporcionalidade que reladiensdo e deformacdo € chamada de

modulo de Young ou modulo elastico e a equacaotitaing para este tipo de material é

dada pela Lei de Hooke.
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Polimeros fundidos ou em solucdo, entretanto, nBedecem a relacdo de
proporcionalidade entre tensdo e taxa de cisalh@menpor isso sdo denominados nao
newtonianos Bird, Armstrong e Hassagerl987). Como consequéncia disso, materiais
poliméricos apresentam diferencas importantes dgpodamento durante o processamento
com relagdo aos fluidos newtonianos. Uma dessasedifas de comportamento € o fato de
polimeros possuirem viscosidade dependente daltagaformacao, denominada viscosidade
ndo newtonianag;. Alguns polimeros também possuem a viscosidadantarcom o tempo,
como consequéncia de modificagfes reversiveised estrutural causadas pelo cisalhamento.
Além da variacdo da viscosidade com a taxa deheis®@nto e com o tempo, polimeros
também podem apresentar fendbmenos ndo usuais ermietdas situacdes durante o
processamento, devido principalmente a diferencatedefes normais em escoamentos
cisalhantes. Entre esses fenbmenos podem ser<ief@édo de Weisemberg, o aparecimento
de vortices na entrada de um capilar, reducéo ke carga em um tubo e o inchamento
do extrusado. Um estudo detalhado de cada um dusnBnos mencionados pode ser

encontrado erird, Armstrong e Hassaget987.

Uma variacdo do modelo constitutivo para fluido twewano é o modelo de Fluido
Newtoniano Generalizado, utilizado em condicbesstmamento em que as caracteristicas
viscosas sdo predominantes as caracteristicascataspodendo estas ser desprezadas e
simplificando a modelagem do problema, como pompte, o fluxo de polimero em um
parafuso de extrusora. Apesar da resposta dessadéipfluido ser puramente viscosa, a
relacdo entre tensdo e taxa de cisalhamento naneér,|l e em geral assume a forma

logaritmica como nos modelos Lei da Poténcia eg@arlY asudaNlacosko,1994).
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Além do comportamento puramente viscoso nao neanonipolimeros também
podem apresentar carater viscoeldstico durante amae®nto, ou seja, apresentam
comportamento viscoso e elastico ao mesmo tempuoai@ria dos materiais processados na
industria de polimeros séo viscoelasticos. Numocaspaco de tempo o material responde
elasticamente devido aos entrelagamentos tempsrésionados entre as macromoléculas
durante o escoamento, porém com o desaparecimengfedo de memdria a resposta se

torna viscosa em espacos de tempo maiores.

Equacbes constitutivas viscoelasticas sdo deriva@asnodelos constitutivos que
implicam em idealizagbes a respeito do moviments decromoléculas. Os modelos
viscoelasticos podem ser classificados entre lgseaou ndo lineares. Os modelos
viscoelasticos lineares podem ser expressos por equacdo diferencial linear, com
aplicacdo limitada as situacdes onde o fluido spéguenas deformacdes, o que limita sua
utilizagcdo na modelagem de processamento de paldmerde as taxas de cisalhamento séo
geralmente altas. No entanto, o regime linear éssio por tornar possivel relacionar
propriedades viscoelasticas lineares com a esrutlar cadeia polimérica. O modelo
viscoelastico linear mais popular € o Modelo de Welk derivado da combinacdo das
equacbes de Hooke para solido elastico. Os modakroelasticos ndo lineares séo
complexos e possuem grande aplicacdo na modelag@scdamentos polimeéricos por serem
capazes de descrever os fendmenos néo linearesstpanotivo vem sendo alvo de intensa
pesquisa nas Uultimas décadas. Esses modelos s@adbasem teorias a respeito da
movimentagdo das macromoléculas como a teoriapag@o, teoria cinética e teoria de redes

de solucbes concentradas e polimeros fundidasgn 1988). Os modelos néo lineares para

fluidos viscoelasticos sdo usados em situagBes osdrodelos lineares ndo sdo capazes de



predizer o comportamento polimérico, ou seja, émagdes onde a taxa de cisalhamento &

elevada Bretas e d"Avila2005).

Usualmente as operagcOes de processamento de pudifioerdidos ocorrem a altas
deformacgfes, portanto a predicdo adequada do esotmnde polimeros durante o
processamento requer o uso de modelos viscoeksti#o lineares. Entre os principais
modelos viscoelasticos ndo lineares encontraddgenatura podem ser citados: Oldroyd-B
(Oldroyd,  1950), White-Metzner White e Metzner 1963), Giesekus Qiesekus 1982),
Leonov (eonoy 1976), modelos do tipo FENEifitely Extensible non-linear Elas)i¢Bird,
Dotson e Johnsqri980), PTT Phan-Thien e Tanngf977) e derivados, Pom-Pobafson e
McLeish 1988) e derivados. Uma descricdo completa de eaddesses modelos pode ser

encontrada enBfrd, Armstrong e Hassaget987),Macosko(1994) eLarson(1998).

A utilizacdo de uma equacédo constitutiva adequadaaodelagem do escoamento de
polimeros é importante para a compreensdo da celagdre estrutura molecular e
comportamento reoldgico durante o processamenemuacao constitutiva deve ser capaz de
predizer adequadamente os comportamentos nao wkug@islimeros citados anteriormente.
Entretanto, a escolha dessa equacdo passa pelssidade de obtencdo dos respectivos
parametros reoldgicos, o que ndo € uma tarefaltriMa Secdo 2.2 serdo apresentados os

conceitos fundamentais sobre a estimacéo de padEnvgcoelasticos.

2.2 Estimacao de parametros constitutivos viscoelas ticos

utilizando como base a simulacdo CFD

O objetivo da estimacdo de parametros é identificar conjunto de parametros

materiais de um modelo de forma que sob determénealadicGes operacionais, a resposta do
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modelo numérico seja a mais préxima possivel dposta do sistema sob as mesmas

condicgoes.

Diversos autores fizeram a estimacao de parama¢rasodelos viscoelasticos lineares
(Huang et al. 2010) e nao linearessénvir et al, 2011) juntamente com a investigacdo da
capacidade preditiva destes modelos sob diferemtedicdes ou tipos de escoamento. Na
maioria dos casos, estes trabalhos utilizam conse para a estimacdo dados obtidos em
diferentes escoamentos reométricos, como: reomedtéional em regime oscilatério ou
estacionario, nas geometrias de cone e prato,adespparalelos e de cilindros concéntricos;
reometria capilar e reometria elongacional. No cdsoredbmetros rotacionais em modo
oscilatorio, os experimentos podem ser realizado®tna regido linear da resposta tenséo-
deformacgéo (SAOSSmall Amplitude Oscillatory Sheacomo na regido nao linear (LAOS -
Large Amplitude Oscillatory SheafCalin, Wilhelm e Balan2010). Por outro lado, em
regime oscilatorio, os redmetros rotacionais foeneaados transientes e estacionérios para
faixas de taxa de deformacdo baixas, enquanto Gyeeteos capilares fornecem dados de

regime estacionario a elevadas taxas de deformacéao.

Os diferentes tipos de dados obtidos nos experoseé¢scritos acima, entretanto,
estdo geralmente associados a parametros consitudispecificos. Assim, por exemplo,
dados de reometria capilar estdo associados basitana viscosidade do fluido e sua
dependéncia com a taxa de deformacéo e dados mhetres rotacional oscilatério de baixa
amplitude com os parametros lineares de modelosoefdticos. Sendo assim, diversos
experimentos e diversos conjuntos diferentes deosdadio necessarios para caracterizar
completamente um fluido viscoelastico. Além digsara o caso de estimacao de parametros

nao lineares, os dados obtidos por medidas reaagtria regido nao linear dependem nao
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somente do tipo de material, mas também do hist@icdeformacéo sofrida por este, o que
varia de processo para processo. Desta forma, immagdb de parametros a partir de
escoamentos reométricos nao assegura que se tmelhor conjunto de parametros em

termos de adequacao do modelo a uma operacéoaEspamento especifica.

Desta forma, seria vantajosa em algumas situagiasmetodologia de estimacéo de
parametros viscoleasticos que utilizasse comoéeée escoamentos envolvendo fenbmenos
viscoelasticos similares aqueles que ocorrem derrastoperacdes de processamento. Neste
contexto, a modelagem em fluidodindmica computatitem potencial para ser utilizada na
obtencdo de pardmetros viscoelasticos, pois peanédstimacdo de parametros de partir da
modelagem de problemas de escoamento mais comptgx®saqueles encontrados nas

técnicas reométricas usuais.

Entretanto, existem ainda poucos trabalhos naalitex em que a estimacdo de
parametros viscoelasticos foi baseada na modelagei@FD de escoamentos. Em realidade,
a maior parte dos estudos que utilizam mecanicgutanional para estimacédo de parametros
reologicos sao relativos ao estudo de propriedddesdlidos. O primeiro trabalho a respeito
deste assunto foi apresentado p€avanagh (1971). Ele identificou as propriedades
mecanicas de um material compdésito comparando medie deformacdo obtidas em ensaios
de tracdo com resultados numéricos da analise @amealos finitos do respectivo
experimento. Tipicamente os parametros elastiomsigcmodulo de Young e coeficiente de
Poisson) de um material solido sdo determinades@trde ensaios mecanicos em corpos de
prova padronizados submetidos a determinadas ¢gigéendo-se o diagrama da deformacéo
em funcdo da forca aplicada. Desde entdo esta olegpa tem sido muito utilizada na

estimacdo dos parametros elasticos de diversos tigomateriais solidos, como metais
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(Ghouati e Gelin2001;Cooreman et a] 2007;Moussawi et aJ 2013;Kajberg e Lindkvist
2004;Liu et al, 2007;Shi, Sol e Hua2006;Pottier, Toussaint e Vache2011), compdsitos
(Lecompte et al 2007;Molimard et al, 2005;Sol et al, 1997), alimentosWang e Hiraj
2011), polimeros Ragnacco, Moreau e Lemoss2007), materiais rochosodlifichler,

Lackner e Mang2003) e materiais biologicosMéuwissen et gl 1998).

No tocante a estimacéo de parametros viscoelasiasemada em modelagem em CFD,
o Unico trabalho encontrado na literatura foi oPdek, Hong e Lim(2007), que estimaram
parametros de fluidos viscoelésticos usando medidagelocidade em um canal de secdo
guadrada, no qual ocorrem escoamentos secundatiandg o fluido que escoa é
viscoelastico. As medidas experimentais de velaadéoram obtidas com técnicas de
rastreamento de particulas e os resultados nureéocam gerados através de simulacdo em
elementos finitos. Estimou-se os parametros dolsdJCM Upper Convected Maxwéll

Oldroyd-B e PTT.

Em geral os trabalhos mencionados nos paragrates@aes, tanto em mecanica de
sélidos como de fluidos, relataram resultados feadisos para os parametros estimados, com
erros proximos aos encontrados em trabalhos nas fpiaitilizada a respectiva metodologia
classica de estimacao de parametros, o que peromtduir que a abordagem de estimacgéao de
parametros reolégicos baseada em fluidodinamicapuatanional pode ser uma boa

alternativa aos métodos classicos de obtencaordemptos viscoelasticos.

Neste trabalho o estudo sera focado na proposigdoné metodologia de estimagéo
de parametros viscoelasticos baseadaateer viscoelasticinterFoamFavero et al, 2010),
desenvolvido anteriormente em nosso grupo de pemquApesar de que a referida

metodologia foi desenvolvida de maneira que possaaplicada a diferentes tipos de
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escoamentos, o fenbmeno do inchamento do extrusadoutilizado como problema base
para desenvolvimento e validacdo da metodolograjcsgue sua aplicagcdo a outros tipos de
escoamentos devera ser feita em estudos posteig@edo assim, a descrigdo do inchamento
do extrusado, dos fatores que o afetam e uma bnewsdo bibliografica da simulacéo

numérica deste fendmeno serdo apresentados nassgaote.

2.3 Inchamento do extrusado

O inchamento do extrusado € um fendmeno viscoetastiio linear tipicamente
observado no processo de extrusdo de polimerosdasdNeste processo, o material é
forcado continuamente através de uma matriz, deoracatlquirir determinado formato e dar
origem a um perfil de secdo transversal constdfxemplos de produtos formados via

extrusao polimérica sao tubos, perfis, chapasnélaos e filmes.

O fenbmeno de inchamento do extrusado, represemtadeéigura 2.1, consiste no
aumento da secédo transversal do filete de fluideraergir da abertura da matriz para a
atmosfera, devido a relaxacdo de tensGes que ocaréransicdo de um escoamento
confinado para um escoamento com superficie liBm& ( Armstrong e Hassage987). A
predi¢cdo do inchamento do extrusado é de granderiémia para o controle da espessura de
parede do produto final, a qual precisa ser grangigficiente para evitar ruptura mecanica e
pequena o suficiente para evitar desperdicio dérmagtrima. Neste contexto o inchamento
do extrusado € considerado um dos principais alis®ma determinacdo das dimensdes

geométricas de matrizes para extruséo e, conseguente, na qualidade final dos produtos.



14 CAPITULO 2. CONCEITOSFUNDAMENTAIS E REVISAO BIBLIOGRAFICA

Figura 2.1: Representacédo do fendmeno de inchamento de edtrdsaum fluido
newtoniano (a esquerda) e viscoelastico (a dir@tapte:Bird, Hassager e Armstrong, 1987

Entre as condicbes externas que afetam o inchameéatcextrusado estdo a
temperatura, a tensdo aplicada, relacdo entre amemio e didametro do capilaWWong e
Liang, 1997) e forca gravitacionalfang e Yeowl1986). Em geral sabe-se que o inchamento
depende de propriedades viscoelasticas néo lineaoe® a primeira diferenca de tensdes

normais e viscosidade elongacional.

O inchamento do extrusado é usualmente quantifipathbrazdo de inchamento, que
€ a relacdo entre o didmetro da sec¢do transvesséete de fluido e o didametro do capilar.
Dependendo da elasticidade do fluido a razao deamento pode chegar aHuang e White
1979) para fluidos viscoelasticos, enquanto paralds newtonianos a razdo de inchamento

fica em torno de 1,13Bfrd, Armstrong e Hassaget987).

Muitos pesquisadores investigaram a simulacdo deamento do extrusado usando
diversos modelos constitutivos, tanto diferencia@mo integrais. Entre os modelos
diferenciais utilizados pode-se citar Oldroyd-Brdchet e Keunings1982; Phan-Thien
1988), Phan-Thien-TannePljan-Thien, Tanner e Xu&999;Ganvir et al, 2009;Xu et al,

2011; Guillet et al, 1996), e Extended-Pom-Por@gnvir et al, 2011). Em relacdo aos
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integrais, o modelo KBK-Z tem sido o mais utiliza@tuang et al, 2010;Mitsoulis 2010;

Luo e Tanner1986).

Além da selecdo de uma equacao constitutiva coractigale preditiva adequada,
uma dificuldade adicional na predicdo do inchameidoextrusado através de simulacéo
numérica reside na captura da superficie livre e no escoamento e também na
adequacao do modelo viscoelastico. A escolha desguema numeérico apropriado também
possui grande influéncia na predicéo do perfilmtdamento. Entre as abordagens relativas a
captura da superficie livre encontra-se na litesaliark-and-Cell (Harlow e Welch 1965;
Tomé et al 2010), abordagem mista Euleriana-Lagrange@s\ir et al, 2011) e VOF
(Volume-of-Fluidl (Hirt e Nichols 1981), sendo esta ultima vantajosa com relac@®isis
devido ao menor custo computacional necessarimsBiyel encontrar na literatura trabalhos
onde foram testados também diferentes métodossdestizacdo do dominio, como método
espectral Russo 2009), método dos elementos de contoRloa(-Thien 1988), diferencas
finitas (Ganvir et aJ 2011), elementos finitodHuang et al, 2010;Fulchiron et al, 1997),
volumes finitos Favero et al, 2010;Azaiez, Guienette e Ait-Kadi996), sendo este ultimo o
mais utilizado devido ao menor tempo computacigraabh a solucdo e maior estabilidade

numérica Phan-Thien, Tanner e Xu£999).

Neste trabalho sera usado para modelar o fenbmenmathamento do extrusado o
modelo nédo linear de Phan-Thien-Tanner na formamxucial, pois conforme verificado na
literatura mencionada acima, este modelo possuchapacidade preditiva. Como método de
discretizacdo sera usado o método dos volumesdiret como estratégia de captura da
interface serd usado o método VOF. A descricaedesétodos e da equacao constitutiva sera

dada no Capitulo 3.
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Capitulo 3

Metodologia

Conforme mencionado no capitulo de introducdo, ¢eto deste trabalho é
apresentar uma metodologia de estimacdo de padarsiseada na comparagcao recursiva
entre resultados experimentais e a simulagdo weadoidinAmica computacional do
experimento em questédo. Para verificar a implengéotalesta metodologia, dois estudos de
caso foram escolhidos. O primeiro estudo de cassiste na estimacgéo da viscosidade de um
fluido newtoniano, utilizando como referéncia vakrde queda de pressédo obtidos para
diferentes vazdes através da solugdo analiticacmamento em um canal formado por duas
placas paralelas. O segundo estudo de caso congistgimacao do parametro nao linear do
modelo viscoelastico de Phan-Thien-Tanner atravescamparacdo entre os perfis de
didmetro obtidos numericamente e experimentaim@at@ o inchamento do fluido ao
emergir de um capilar.

A seguir serdo apresentadas a descricdo, modelagatematica, ferramentas
utilizadas e estratégia de otimizacdo utilizadosimplementacdo de ambos os casos de

estudo.
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3.1 Descricao dos estudos de caso

3.1.1 Escoamento entre placas paralelas

Para o caso de estudo do escoamento entre placaklagm as dimensdes da
geometria foram 0,5 x 0,2 x 0,08 m. As dimensdeaspliacas na direcdo do escoamento sdo
muito maiores do que as outras dimensdes, de farngarantir que o escoamento seja
completamente desenvolvido e a validade da solag@ditica de Haggen-Poiseuille. As
condicbes de contorno usadas foram: uma entradavetonidade especificada, uma saida
com pressdo nula e paredes com condicdo de ndaatieshto nas superficies inferior e
superior. A Figura 3.1 mostra a representacdo esdfica da geometria em questao

juntamente com as condi¢des de contorno utilizadas.

U=0;, Fp=0
Figura 3.1: Representacdo esquematica das condi¢ces de coptymno escoamento entre

placas paralelas.

3.1.2 Escoamento na saida de um capilar

O problema de escoamento considerado neste ca®m sachamento do filete de
fluido na saida de um canal de secédo circular denelro pequeno, como 0s que séo
utilizados em redmetros capilares. Por este mowgte problema sera denominado neste
trabalho como escoamento na saida de um capil@présentacdo esquematica da geometria

utilizada, com capilar de dimenséBs = 2 mm,Ls/D; =5, L, = 15 e B = 30 mm, é



19

apresentada na Figura 3.2, juntamente com a repagd®e do filete de fluido que emerge do

capilar e do inchamento sofrido pelo fluido na aaldste.

o

g

f

paredes da matriz

e filete de fluido

————— regido da atmosfera
circundante levada
em consideracéo

= syperficie para
deposicao do filete
extrusado

r'y

o, >

Figura 3.2: Representagdo esquematica do escoamento na saidaaapilar.

As condi¢des de contorno para este escoamentd)sdma entrada com velocidade
especificada no topo do capilai); trés condi¢cbes de parede, correspondentes a isigerf
lateral do capilar, a superficie inferior da matiimle esta localizado o capilar e a superficie
sobre a qual o filete extrusado sera depositadi; &ertura para a atmosfera nas superficies
laterais que limitam o dominio de interesse. A FagBL3 mostra a representacao esquematica

das condicdes de contorno para o caso.
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cc1

cc2 2

cc2 2

cc a3

cc2

Figura 3.3: Condigdes de contorno para o caso do escoamargaida de um capilar.

3.2 Modelagem matematica

3.2.1 Equac0bes governantes
Considerando o escoamento laminar, isotérmico @mpcessivel, as equacdes
governantes sdo dadas pelo balan¢co de massaemt@cgéo da continuidade) e pelo balanco

de quantidade de movimento:

S|

7.0=0 (3.1)

XD 1+ 7.(pU0) = ~7P - 7.7+ pg (3.2)

ondelU ¢é o vetor velocidadep é a massa especifidd,é a pressad, € o tensor das tensées
viscosas ¢ € a aceleracdo da gravidade.

Para completar o sistema formado pelas Equacdese33.2, € necessaria a
especificacdo da equacdo constitutiva mecanica rauskzada para a descricdo do
comportamento reoldgico do fluido. No presente ditad foram utilizadas duas equacdes

constitutivas: a de fluidos newtonianos incomprassie a forma exponencial do modelo
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Phan-Thien-Tanner. Este ultimo modelo foi escollpdoque, além de simples, é capaz de
descrever muitos comportamentos néo lined?aarf-Thien e Tannel977).

A equacao constitutiva de fluidos newtonianos ingassiveis é dada por:

T=uy (3:3)
ondeu é a viscosidade newtonian € o tensor taxa de deformacéo dado por:
y = (U + [VO]") (3.4)

E importante salientar que no caso de estudo deaemmto de fluido newtoniano
entre placas paralelas os dados de referéncia sigmta a estimacdo de parametros tem
origem na solucdo analitica para o gradiente dss@ceao longo do escoamento dada por
Haggen-Poiseuille. Essa solugdo analitica consisteum caso particular das equacdes de
Navier-Stokes fazendo-se as seguintes simplificagh® escoamento € estacionarip; as
placas séo infinitas, de forma que o escoamente ged considerado bidimensional e as
componentes da velocidade na direg&x sdo iguais a zeraJ( = U, = 0) (considerando que
a direcdo do escoamento do fluido € a diregfoiii) 0 escoamento € completamente
desenvolvido;iv) o escoamento € laminav) o fluido € newtoniano e incompressivel.
Assumindo essas hipoteses, a pressao passa angép fdex somente e o gradiente de

presséo é dado por:

dx wh3

a_P — _ 12QV“ (3 5)

ondeQy ¢é a vaz&o volumétrica, é a viscosidade do fluide; é a profundidade das placas e

€ a distancia entre as placas.
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No caso de fluidos viscoelasticos, o tensor dasdest pode ser dividido em duas

parcelas:

+ (3.6)

Sl
I
Ball
all
o

ondets é a contribuicdo da tensédo do solvente newtorgarjoé a contribuicdo polimérica
para a tenséo.

A contribuicdo do solvente newtoniano € dada por:

Ts = Tlsli/ (3.7)

ondeng é a viscosidade do solvente.
No caso de modelos multimodos cdinmodos, o tensor das tenségés, € dado pela

soma das componentes de cada modo, conforme:
= _ N =
Tp = Xi=17Tp; (3.8)

Para o modelo Phan-Thien-Tanner Exponencial, cadsot?,; satisfaz a equagao

constitutiva no formato:

ki, (= = X
exp (;T tr(rpi)> Tp,+ A =2np¥ (3.9

i .
TPl

onde¢ € o parametro relacionado a viscosidade elongakigrrelaciona a diferenca de
tensdes normaig,é o tempo de relaxacapg a viscosidade do poIimem(%Pl.) € o traco de

Tp;, termo que leva em conta a energia elastica da eeTEI!J. € a derivada de Gordon-
l

Schowalter, que tem a forma:

B =2 g, — [VOT. %]~ [T, VO] + G(Fpy- ¥+ ¥ - Tpy) (3.10)

Tp; Dt
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3.2.2 Natureza multifasica do escoamento

No caso especifico do problema do inchamento rdasdé um capilar, a natureza
multifasica do escoamento dever ser consideradgqugda regido de escoamento na parte
exterior ao capilar é ocupada inicialmente por,ar medida que o fluido emerge do capilar,
uma parcela deste ar é deslocada pelo filete déoflgue se forma. Assim sendo, ha a
necessidade de utilizar uma técnica de capturasiggn da interface ar/(filete de polimero)
ao longo do tempo. Essa interface é também cordneoicho superficie livre e se caracteriza
pela ocorréncia de descontinuidade em uma ou ragéveis Hirt e Nichols 1981).

Para incluir uma superficie livre na modelagem sttoamento é necessario, além das
equacgOes da conservacgéo e constitutiva, um esqo@maaapturar/rastrear a interface. Neste
trabalho foi usada a metodologia Volume de FluMol§me of Fluid VOF) Hirt e Nichols
1981), valida para escoamentos incompressiveissuparficies livres em movimento. Este
método usa uma funcao indicadora de fagggambém conhecida como a fracdo volumétrica),
que é a fracdo de cada célula que esté preenainda €ase de referéncia. De acordo com seu
significado fisico, a funcde seré igual a unidade se o volume de controle cerssild estiver
preenchido pela fase 1 (fase de referéncia) eviod nulo se este estiver preenchido pela
fase 2, de modo que Ou< 1 indica a presenca de interface no volume dersdo.

Uma vez conhecida a velocidade, o campo escal@mode ser atualizado pela

integragao no tempo de:
L+ V.@D+ V.(a(1-a)0,) =0 (3.11)

ondeU, é o campo de velocidade submetido a compressientace Rusche2003).
A metodologia VOF permite que o escoamento de ftlodos distintos seja resolvido

como se fosse o0 escoamento de um unico fluidoef@ esolvem-se as mesmas equacdes
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para ambos os fluidos. As propriedades fisicas enponto qualquer do dominio sdo dadas
pela média ponderada correspondente a fracdo voiaende fluido naquele volume. Assim,

tem-se de forma generalizada para uma propriedaalgueero:

0 = abrigo, + (1 — @)Orruido, (3.12)

3.3 Solucdo numérica dos modelos

Para a solucdo do sistema de equacdes descritegda 3.2, foi utilizado o pacote
OpenFOAM QOpen Source Field Operation and Manipulajid®@penFOAM 2012), na sua
versdo 2.1.1. A discretizacdo das equagfes no @QreMF baseada no método dos volumes
finitos (Versteeg e Malalasekerd995) formulado com arranjo de variaveis co-laecalas,
com os campos de presséo e velocidade resolvidoagtodos segregado¥aéak 1996).

O OpenFOAM é um software livre, de cédigo aberemde composto por médulos
escritos em linguagem C++. Tais moOdulos sdo chamatosolvers e consistem em
ferramentas de resolucdo de problemas envolvendopas tensoriais relacionados
principalmente a fluidodindmica computacional, umetlo escoamentos turbulentos,
multifasicos e reativos. O OpenFOAM, por ter sedig@d aberto, permite que o0 usuario
adapte osolversexistentes no pacote ou até mesmo crie 0s sepaqeéolvers de acordo
com a natureza do problema que deseja resolver.

O softwareinclui ferramentas de pré-processamento (geragdoailha, dicionarios de
condi¢des de contorno, controle das simula¢cfes|@eesas numéricos) e pos-processamento
de dados (visualizacdo de resultados). Além dissayue se refere mais especificamente a
opcbes para a solucdo numérica das equacOes idadast o OpenFOAM oferece ainda
grande variedade de esquemas de interpolacdo epdécionadores para a resolugdo dos

sistemas algébricos resultantes da discretizacao.
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As simulacdes do OpenFOAM passam por 4 etapasipais:

i) Geracao da estrutura de arquivos necessariaipaaimulacdo: para a resolucao de
um caso € criado um diretdrio principal que deve@oos seguintes subdiretorios: o diretorio
“/0” (que deva conter as informacdes a respeito de gaesliiniciais), o ftonstant” (para
informacdes relativas a geometria, malha e propdes dos fluidos) e o diretoridgsystem”
(contendo os parametros de controle da convergé&asasimulacdes e especificagdo dos
esguemas numericos).

ii) Pré-processamento: é a etapa de modelagem dtemp@bEngloba a geracdo da
geometria e da malha, especificacdo das condigiiegis e condicbes de contorno,
especificacdo do passo de tempo da simulagieersnuméricos e seus parametros, critérios
de tolerancia, propriedades materiais, entre outfasmacdes necessarias a modelagem.

iii) Resolugcdo numérica do problema: onde ocorre alugin das equacdes que
compdem o modelo. As equacdes séo discretizadalicadas em cada volume de controle.

iv) POs-processamento dos dados: visualizagdo dadtadiss obtidos na etapa
anterior.

Nas sec¢Oes seguintes sdo descritas as opcOesiraepas utilizados no presente
trabalho com relacdo aos diferentes aspectos oekdds a especificacdo do problema e do

método de resolu¢do no OpenFOAM.
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3.3.1 Especificacdo das condi¢des de contorno escol hidas para os
problemas de escoamento estudados

A solucdo do problema de escoamento entre placaslel@s foi considerada
bidimensional, condicdo obtida através da especific da condicdo de contoremptynas
superficies dianteiras e traseiras da geometriaemMeada do canal foram especificados
diferentes valores para a velocidade através daigaofixedValue enquanto para a pressao a
condicdo de contorno especificada feroGradient A Tabela 3.1 mostra as condi¢cbes de
contorno utilizadas para as variaveis em cada Sojgeda geometria e a Tabela 3.2 mostra o

significado fisico das condi¢des de contorno norGREAM.

Tabela 3.2 Condigbes de contorno para presséo e velocidadsaoamento entre placas

paralelas.
Superficie Velocidade Presséao
Entrada fixedValue zeroGradient
Saida zeroGradient fixedValue
Paredes fixas fixedValue zeroGradient
Paredes com normal na
empty empty

direcdo sem solucdo

Tabela 3.2:Significado das condi¢des de contorno no OpenFOAM.

Condicéo de contorno Significado fisico
fixedValue Especifica um valor fixo para a variavel na sujpesfi
seroGradient Especifica gradiente nulo para a variavel na doegEmal a

superficie.

Anula a solucdo das componentes das variaveigegadi

empty normal ao plano da superficie.

As condig¢fes iniciais para a velocidade foram d@fpadas como 0,1 m/s e 0,2 m/s,

conforme mostrado na Figura 3.4. Para a pressapoinicial foi nulo.
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Figura 3.4: Diferentes campos iniciais de velocidade.

As condicfes de contorno especificadas no OpenF@AN modelar o problema de
escoamento na saida de um capilar sdo apresemadebela 3.3: uma entrada com perfil
uniforme de velocidade especificado no topo do laamtravés da condicafixedValue
paredes com condi¢cao de ndo deslizamento nas gigeKue compdem o capilar, superficie
inferior da matriz onde se encontra o capilar eedipe inferior onde se depositara o filete de
fluido extrusado. A solugdo € bidimensional, logo superficies anterior e posterior da
geometria receberam a condicéo de contempty Nas laterais da geometria a condi¢cao para
a velocidadepressurelnletOutletVelocitgermite que as superficies tenham entrada oa said
de fluido, dependendo da direcéo da velocidadeileala. Esse comportamento foi obtido da
mesma forma para a fracdo volumétrica com a espmgdio da condicdo de contorno

inletOutlet A Figura 3.5 mostra a geometria e 0s nomes atidsuas superficies.

A velocidade do polimero na entrada do capilaratdbuido o valor 0,015 m/s com
um perfil uniforme, de forma a obter o valor daatade cisalhamento semelhante ao
experimental, conforme testes preliminares queosapiiesentados no Capitulo 4. A fracdo
volumérica de polimera;, foi especificada com valor igual a 1 na regidadpilar, ou seja, a
simulacao inicia com o capilar completamente preiglacpelo polimero em seu interior e 0
restante da cavidade preenchido apenas com agromnimostra a Figura 3.6. As variaveis

restantes tiveram inicializacdo com valor iguaéeoz
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Inlet

InletWall
llemasjui

WallSup

WallSup

Atmosphere
alaydsouny

Wallinf

Figura 3.5: Geometria para o caso de escoamento na saidgitar.ca

Tabela 3. Condi¢bes de contorno para o escoamento na daickpilar

. Nome Velocidade ~ ~ Fracéo
Superficie atribuido (m/s) Pressédo (Pa) Tenséo (Pa) Volumeétrica
Entrada Inlet fixedValue zeroGradient zeroGradient  fixedValue
Pi;eggsr do InletWall fixedValue zeroGradient zeroGradient zeroGradient
Parec_le Wallinf fixedValue zeroGradient zeroGradient zeroGradient
Superior
Parede ' . . ,
Inferior WallSup fixedValue zeroGradient zeroGradient  fixedValue
Superficies pressurelnlet
I;terais Atmosphere OutletVelocit fixedValue fixedValue inletOutlet
y
Superficies
com normal FrontAndBac empt empt empt empt
na direcdo k Pty Pty Pty Pty
sem solucéo

Para este estudo de caso, também foram realizeskes inos quais foi considerado o
plano de simetria existente, de forma a reduziempo computacional e diminuir o tempo
necessario a solucao chegar ao estado estacioBatéoestratégia foi utilizada em condi¢cdes
de escoamento para as quais a solucdo obtida pete de fluido podia também ser
considerada simétrica com relacdo ao eixo cemtrglie algumas vezes nao aconté@/€ro

et al, 2010). Em tal caso, o problema foi analisadbzaihdo uma condi¢cdo de simetria na
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linha central e com a substituicdo da parede wrf€rie., a superficie para deposicao do filete
extrusado, Figura 3.3) por uma condicdo de abepara a atmosfera, conforme apresentado
na Figura 3.7. Também de forma a reduzir custo ctaepnal, a dimensaoyLdistancia
entre a saida do capilar e a superficie inferiogetametria, foi reduzida de 15 mm para 10
mm. As dimensdes restantes da geometria ndo folradas. A condicdo de contorno
especificada no OpenFOAM para a linha de simetiiafcondicacsimmetryPlanePara a
superficie inferior da geometria, no lugar da coadide parede foi especificada uma abertura
para a atmosfera usando a condicdo para a velecptadsurelnletOutletVelocitg para a
fracdo volumétrica a condicdaletOutlet Para as demais superficies foram mantidas as

condicOes especificadas na Tabela 3.3.

alpha

-0.75
05

-0.25

Figura 3.6: Condicao inicial para a fracdo volumétrica de pehm
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cc2

cc2

ccl: U=1; p=0; VTI=0; a=1
CC2: U=0; Vp=0; Vi=0; Va=0
cc3: U=0; p=0; T=0; a=0

ca cc3  CC4: Plano de simetria

Figura 3.7: Condicdes de contorno modificadas para o escoamansaida do capilar.

3.3.2 Solvers utilizados

Neste trabalho foram utilizados daislversimplementados no OpenFOAMi@Foame
viscoelasticinterFoam

O solvericoFoam foi desenvolvido para a resolucéao de profdede escoamento interno,
laminar, isotérmico e incompressivel de fluidos twewanos, de modo que o modelo
matematico utilizado é composto somente pela equagdNavier-Stokes. Neste trabalho foi
usado na solucdo do escoamento entre placas paralel

O solverviscoelasticinterFoam € utilizado para a analisestmamentos multifasicos e
isotérmicos de fluidos viscoelasticdsayerq 2009;Favero et al, 2010). Estesolveré uma
extensdo do viscoelasticFluidFoam, disponivel nerBpam para resolucdo de problemas
envolvendo escoamento interno de fluidos viscael@siFaverq 2009;Favero et al, 2010).
O solverpermite a utilizacao de diversos modelos constisf tais como Oldroyd-B, White-
Metzner, Giesekus, Leonov, modelos do tipo FERMi{ely Extensible Nonlinear Elas)ic
modelo de Phan-Tien-Tanner e derivados e modeldagpdd®’om-Pom. No presente trabalho

estesolverfoi usado nas simulacfes do escoamento na saiga dapilar.
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3.3.3 Algoritmo de solucdo das equagdes governantes

O algoritmo numérico de solugcdo das varidveis eidat no estudo de caso
envolvendo fluido viscoelastico utiliza o algoritmBISO Pressure-Implicit Splitting
Operatol) (Issa 1986) para o tratamento do acoplamento entresgwoes velocidade e pode
ser resumido conforme abaixo:

i) Obtencédo do campo de frac6es volumétricas at@daéslucao da Equacao 3.11;

i) Dado os campos iniciais de velocidade, presséngio, resolucdo implicita da
equacao da quantidade de movimento (Equacédo 3i@hdizse um campo intermediario de
velocidades;

iii) Através do algoritmo PISO, estimacdo de um nampo de presséo (através da
solugdo de uma equacao do tipo Poisson) e condequemie a correcdo do campo de
velocidades para um valor que satisfaz a equacgaordmuidade (Equagéo 3.1);

iv) Obtencdo do campo de tensfes através da resalagéguacado constitutiva com o
campo atualizado de velocidade obtido no passeiante

V) Repeticdo dos passos anteriores iterativameriteqaé haja convergéncia da
solugéo.

Para o caso de estudo do escoamento de um fludtomano entre placas, onde as

varidveis a serem resolvidas resumem-se a pressémadade, o algoritmo de solugéo se
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3.3.4 Esquemas e parametros numéricos utilizados

Para todas as simulacdes realizadas neste trdbalimado o esquentauler implicito
na discretizacado das derivadas temporais. Comaeesgjae interpolagédo utilizou-$&auss
Upwind para os termos advectivos da equacgao de conserdaggiwantidade de movimento,
equacdo do método VOF (Eg. 3.11) e equacdo cdnsituiscoeldstica. Uma descricao
destes métodos pode ser encontrad®atankar(1981).

Para a resolucéo dos sistemas lineares foi usat@ado dos Gradientes Conjugados
(Hesteness e Stiefel952) para todas as variaveis envolvidas. Pgreessdo foi usado o
solver PCG Preconditioned Conjugate Gradigntom uma tolerancia de 1x10 e pré-
condicionamento DICiagonal Incomplete-CholeskyPara a velocidade e tensao foi usado
o solver PBiCG Preconditioned Bi-conjugate Gradigntom tolerancias de 1x10e pré-
condicionamento DILUDiagonal Incomplete-L)

Além dos parametros mencionados no paragrafo anterrelacionados
especificamente a solugdo dos sistemas linearizadss simulagdes foram especificados
também o nimero de Courant e 0 passo de tempo magimumero de Courant para uma

célula é definido como:

_ust

Co S

(3.13)

ondedt é o passo de tempd, € a magnitude da velocidade na célukixeé o tamanho da
célula na direcéo da velocidade. Deve-se gar@uatik 1 para todo o dominio e o valor dte
deve ser escolhido para o pior caso, ou sef2p maximo correspondente a um valor alto de
velocidade associado a uma célula pequena. Em ésdsimulacdes realizadas neste trabalho,
foi especificado o valor maximo para o numero dar@oat como sendo 0,1 e para o0 passo de

tempo foi especificado o valor maximo de 1XH)
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Para analise de convergéncia em cada passo de fenfito 0 acompanhamento dos
residuos finais para a equacao da continuidadggcéquda conservacdao da quantidade de
movimento e equacdo do método de captura da iogerf&oi especificado valor maximo de
1x10° para todos os residuos. Este valor foi especifiqgaatoser tipicamente utilizado em
trabalhos académicos envolvendo simulacdes em @&Dcapitulo de resultados serdo
apresentados os graficos dos residuos em funcd@adeo de tempo mostrando a

convergéncia da solugéo dos problemas.

3.3.5 Paralelizacao e tempo de simulacéo

As simulagbes foram executadas em um computadompecooessador Intel® Core ™
i5-2400 3.10 GHz de processamento e 4 nucleos ateggamento. O pacote OpenFOAM
permite a execucdo dos casos em paralelo. Nestegsm o dominio da solucdo € dividido
em partes e alocado em diferentes processadoresimAgacdes do caso de geometria de
placas paralelas foram executadas em série poatae de malhas com namero relativamente
baixo de células e o numero de variaveis a serh@das ser pequeno. O tempo de cada
simulacao isoladamente foi de 0,16 horas. Paraso da escoamento na saida de um capilar
foi usada a ferramenta de paralelizagggzomposePae o métodosimple A solucédo do
problema foi dividida entre 4 processadores e @tede cada simulacéo isoladamente foi de
24 horas para a geometria onde nao foi considevgulano de simetria do escoamento e 8
horas para a geometria onde a simetria foi coremiderE importante mencionar que para
simulacdes de fluidos viscoelasticos em geomebidsnensionais, € necessario discretizar
no minimo duas componentes da velocidade, a presgé&s componentes do tensor das
tensdes para cada modo do modelo constitutivo. peseedimento leva a um aumento

significativo do tempo computacional.
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Ao final de cada simulacdo, a solucdo foi recomd@ruatravés da ferramenta
reconstructPar E importante mencionar que somente as simulafgiem paralelizadas a
cada iteracao do processo de otimizacdo. O algomtenotimizacdo, o qual sera apresentado

posteriormente, foi executado em série.

3.4 Estratégia para a estimacéo de parametros mater iais

A definicdo da estratégia empregada na etapa deagsio dos parametros levou em
consideracdo os seguintes aspectos: formulacdomatda do problema de otimizacao,
algoritmo geral para a obtenc&o dos parametrosanientas a serem utilizadas nas etapas de

automatizacao das simulagdes e otimizacao.

3.4.1 Formulacé&o do problema de otimizacéao

A estimacado de parametros foi formulada como amaacdo de uma funcéo objetivo

S(x)

x°Pt = min S(x) (3.14)

X ER"

ondex é o vetor das variaveis ou parametros desconhecifffsé o ponto 6timo, &(x) foi

definida em termos do método de minimos quadrasoglo, entdo, dada por:

S@) = T [y - ¥ @) (3.15)

No caso de estudo do escoamento de fluido newtoratre placasy;(x) ey, " (x)
representam respectivamente os valores numéri@ml@icos do gradiente de pressao ao
longo da cavidadejp/ox, para diferentes valores de velocidade. Para o dasestudo do

escoamento na saida de um capjlafx) e y,* (x) representam respectivamente os valores
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numericos e experimentais dos diametros do filetBuido para diferentes distancias axiais a

partir da saida do capilar.

3.4.2 Algoritmo geral de estimacéao

Conforme mencionado, o principio basico da metaglalde estimacao de parametros
apresentada neste trabalho € comparar os dadosnesipiis ou solucdo analitica de um
determinado escoamento com dados computados namerte através da modelagem em
CFD deste mesmo escoamento. Os parametros materiei®delo numérico sao atualizados
recursivamente partindo de uma predicéo iniciaindelo que a diferenca entre os resultados
computados numericamente e os dados medidos exdalmente esteja dentro de um
critério de tolerancia pré-estabelecido. A rotinein@lizada quando a mudanca nos valores
dos parametros durante duas avaliacdes subseqdenfi@scdo objetivo seja menor do que o
valor de tolerancia pré-determinado ou um niumemdimMade iteracdes seja alcancado, o que
ocorrer primeiro. Em ambos os casos de estudoayesis neste trabalho, o parametro de
tolerancia controlou a convergéncia da solucéordblema, e o valor utilizado foi 1x£0 A
Figura 3.8 mostra o fluxograma do algoritmo denesti@o de parametros para os problemas
apresentados.

A rotina de otimizacdo selecionada baseia-se nodoétle Nelder-MeadNglder e
Mead 1965), que usa o algoritnsimplexna minimizacéo de fun¢des devariaveis, onden
+ 1) vértices definem simplex Os valores da funcdo nos veértices sdo avaliadnségtice
gue possui 0 maior valor € substituido por um nmwato, e assim sucessivamente até que um
ponto 6timo seja encontrado. Este método foi egdmlpelo fato de néo requerer a avaliacao
de gradientes da funcdo objetivo ao longo da o#igéim. No caso de otimizacfes a partir de

solucdes numéricas representa uma vantagem, paiswo das derivadas teria que ser feitos
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por meio de perturbacdes nos parametros, aumenteodsideravelmente o tempo de

cOmputo e apresentando limitagcdes em termos des@icec

Estudo de caso

—

Modelagem matematica e
condi¢des de contorno

A 4 - * N
4 ~N . -
Experimento/Solugéo Parametros materiais e do <
analitica escoamento
Y, AN 7 Y,
* ~N 4 N\
Dados de referéncia para a Discretizagéo
estimacao
- J - ‘ J
4 N
Solugédo numérica

A 4 A 4

Rotina de otimizacao

Critério de tolerancia

alcancado? Pardmetros atualizados

Parametros otimizados

Figura 3.8: Fluxograma do algoritmo de estimacao de parametetsriais.



37

3.5 Ferramentas utilizadas na estimacéo de parametr o0s

A fim de realizar a estimacao recursiva dos pardeet de grande importancia uma
estreita conexdo entre o0 pré-processamento, 0 rpésgsamento e o algoritmo de
otimizacdo. Nesta secdo serdo descritas as fertasnatilizadas para tornar recursivas as
simulacdes, as ferramentas usadas para extragsaados numéricos e a ferramenta usada

na etapa de estimacao dos parametros.

3.5.1 Python

Python é uma linguagem de programacao de alto ofieitada a objeto, de tipagem
dindmica, portavel, interpretada e interatiB@rges 2010). Sua sintaxe é clara e concisa, 0
que favorece a legibilidade do cddigo, tornandinguagem mais produtiva. A linguagem
inclui estruturas como listas, dicionarios, opeeac8om numeros complexos e uma vasta
colecdo de moddulos prontos para uso, além de t@bls de terceiros que podem ser
adicionadas. Também possui recursos encontradosuéras linguagens modernas, como
geradores, introspeccao, persisténcia e metacladéesde ser facilmente integravel a outras
linguagens, como C++ e Fortran. A linguagem Pythem pré-instalada na maioria das
distribuicbes Linux e oscripts podem ser executados através de um arquivo deséxte

“.py’ ou diretamente no terminal através de linhasaeando.

Python é considerada ungéue languageque é uma linguagem de programacao que
possui a capacidade de gerenciar codigos e conddtaentessoftwaresque nao sao
compativeis entre si. Esta caracteristica foi fomeltal na escolha do Python como
linguagem de programacéo usada para desenvolvetaglobogia de estimacédo de parametros

apresentada neste trabalho, pois dessa forma $siv@b integrar as diferentes ferramentas
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necessarias para alterar as condi¢fes iniciaisalgma, rodar as simulacdes, manipular os

resultados numeéricos obtidos e executar a rotiraidezacao a partir de um unisoript

3.5.2 Numpy e Scipy

Numpy € o pacote principal necessario para a caggatcientifica implementado em
Python que possui suporte a vetores e matrizesidim#insionais. Possui uma vasta
biblioteca de fungbes matematicas, como funcdesaldebra linear, algebra vetorial,
transformadas de Fourier. O suporte a vetoresufaildmental na implementacdo da etapa de
estimacao de parametros neste trabalho, dado fiue@o objetivo apresenta uma operacao
entre vetores.

SciPy é uma colecdo de algoritmos matematicos €d&s com aplicacbes na
matematica, ciéncia e engenharia, possui comoobeéiock central o NumPy e permite
manipular seus vetores. Oferece muitas rotinastégracao numérica e otimizacdo. O Scipy
possui implementado o subpac@ietimizeque fornece rotinas de otimizacéo e localizacéo de
raizes, como o algoritmo de otimizadaan que usa o método de Nelder-Mead utilizado no

presente trabalho na minimizacéo da funcéo objetivo

3.5.3 ParaView e VTK

ParaView é a interface grafica para pos-processamee dados distribuida
juntamente com o pacote OpenFOAM. O ParaView permitvisualizacdo de gradientes,
linhas de fluxo e vetores, assim como a plotagemyéicos de contorno, e a visualizacéo de
solucdes transienteBdraView 2012). Possui sua arquitetura baseada em Wigtélization
Tool Kif) (VTK, 2010), que consiste em uma plataforma para cag@at grafica

tridimensional, visualizacdo e processamento dge@ms voltado para a area cientifica.
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Uma grande vantagem do ParaView € seu suportegaalgem Python através do
Python scriptingque consiste na manipulacédo das ferramentasrd¥/iew através de linhas
de comando escritas em Python para fins de autoegdth. Essa caracteristica fornece
recursos de visualizacdo de dados muito mais adlasgios encontrados na interface grafica
do ParaView, tais como a criagdo de filtros perboados, a obtencdo de valores de variaveis
em pontos especificos e a plotagem destes valorasresistema de coordenadas cartesiano
ou polar ou utilizacdo desses valores para finstieizacdo. O suporte a linguagem Python
se da através dparaview.simple mdédulo que contém diversas classes desenvolciolas
sintaxe facilitada com o propésito de facilitarrélése de dados e obtencdo de resultados. A
Tabela 3.4 apresenta algumas classes presentesmédsalo que foram usadas na obtencao

dos resultados das simula¢cdes numéricas para edtindas parametros materiais.

Tabela 3.4.Funcdes do ParaView usadas na obtencdo dos remuttachéricos

Funcéo Descricéo
GetValue() Retorna o valor daésima componente de um
vetor.

GetNumberOfPoints(): Retorna o niumero de pontos em um conjunto
de dados

Retorna um ponteiro para o objeto mantendo

GetPointData(): o0 atributo de dado do ponto. Inclui escalares,

vetores, tensores e campo de dados.
GetNumberOfPoints() Retorna o nUmero de pontosraraetor.

Carrega arquivos armazenados no formato
VTK, o tipo de dados pode ser malhas
estruturadas ou ndo-estruturadas, uniformes
ou nao-uniformes

LegacyVTKReader

Filtro que plota os valores de uma
determinada variadvel ao longo de uma linha
composta por pontos igualmente espacados

definida por duas coordenadas.

PlotOverLine
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3.5.4 PyFoam

PyFoam é um conjunto de bibliotecas escritas erhoRytde cédigo aberto, que
podem ser usadas para automatizar diversas ratm&@penFOAM, tais como analisar 0s
arquivoslog resultantes das simulacdes, execus@iversdo OpenFOAM e analisar suas
saidas simultaneamente, manipular arquivos de gamdsnda simulagcédo e condi¢des iniciais
de forma ndo destrutiva e plotar os residuos ne@osre outros parametros durante a
simulacdo ou apds seu término. A Tabela 3.5 apt@sdguns utilitarios e classes utilizados
noscriptde estimacao de parametros materiais.

Tabela 3.5 Classes do PyFoam usadassanpt de obtencao de parametros

Classe Descricéo

Utilitario que clona um caso existente,
copiando somente 0s arquivos necessarios
para o inicio de uma nova simulagéo, sem

copiar os resultados do caso original.

pyFoamCloneCase

Utilitario que executa ureolverou chamadas
para algumas ferramentas do OpenFOAM.

Classe que Ié um arquivo do OpenFoam,
ParsedParameterFile modifica seus parametros e reescreve 0s
arquivos, sem alterar a sintaxe do arquivo.

pyFoamRunner.py

3.5.5 Rotina para a execucao recursiva das simulagcd es, obtencao
dos resultados e estimacao dos parametros

O primeiro passo para se executar recursivamentsinaslacbes no OpenFOAM
através de unscript foi efetuar a duplicagdo de um caso base. Postgnte foi feita a
alteracao das condicdes iniciais e propriedadesrraet usando a clasBarsedPrameterFile
O Cddigo 3.1 mostra a sintaxe com a qual o diciongr do OpenFOAM, onde sao
especificadas as condi¢cdes de contorno para aidatts; foi modificado usando esta classe
para os diferentes valores iniciais de velocidazleaso de estudo do escoamento entre placas

paralelas. De forma semelhante, esta classe flizagta para alterar os parametros do



41

problema de otimizacao, i.e., a viscosidade newtapara este mesmo caso e 0 parametro
viscoelastico para o caso do escoamento na saickzpdar.

Cadigo 3.1 Sintaxe da clasdearsedParameterFile

#importacao da classe ParsedParameterFile:

From PyFoam.RunDictionary.ParsedParameterFile import ParsedParameterFile
#Especificacdo do arquivo a ser modificado:

f = ParsedParameterFile(path.join("0", "U"))

#Loop onde é buscada e alterada a condicao de contorno “inlet”:

for b in f["boundaryField"]:

if "inlet" in b:
f["boundaryField"][b]["value"]="uniform (%f 0 0)"%(v)
f["boundaryField"] [b]["type"]="fixedvalue"

#Gravacdo no disco das alteracdes feitas:
f.writeFile()

Em seguida foi feita a chamada do OpenFOAM parzwae a simulacdo. Apos
concluida a simulacdo do caso, foi necessario cterves resultados obtidos para o formato
VTK e especificar o caminho onde se encontra oiangoom extensao.Vtk’. Apds essa
etapa, usando as ferramentas do ParaView descatdsbela 3.4, foram obtidos os valores
para as variaveis nas regides de interesse da tegniNo estudo de caso de escoamento
entre placas paralelas a variavel de interessa foessdo em diferentes pontos da cavidade.
Para o escoamento de fluido viscoelastico forarndostos valores da fragdo volumétrica de
polimero, a, ao longo de uma linha, de forma que uma mudam;avator da fracdo
volumétrica de O para 1 indicou os pontos com aegmga de interface. Assim, através da
diferenca das coordenadas destes pontos foi olatidtametro do filete de fluido para
diferentes distancias da saida da saida do capilar.

Esses resultados foram adicionados a um vetor epamtios com os valores
experimentais/analiticos através da fungcdo obje@iyatravés da chamada da funcdo de

otimizacdo, um novo parametro foi estimadosept se repetiu até que a diferenca entre os
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valores dos parametros de dois passos de otimizagéessivos fosse menor do que a

tolerancia pré determinada para o algoritmo dein#igdo.



Capitulo 4

Resultados

Neste capitulo serdo apresentados os resultados da estimacdo de parametros para 0s
dois estudos de caso apresentados. Como as rotinas de estimacdo apresentadas neste trabalho
utilizam, a cada passo de otimizacdo, os resultados de simulacGes realizadas com 0s c6digos
CFD descritos no Capitulo 3, é fundamental assegurar que essas simulagBes sejam
implementadas corretamente e 0s resultados obtidos sejam precisos. Desta forma, sera
abordada também, neste capitulo, a validacdo dos modelos usados na estimagdo dos
parametros materiais para ambos os estudos de caso apresentados. Para fazer esta validacao,
as predicBes numéricas obtidas usando os parametros estimados serdo comparadas a solucGes
analiticas ou dados experimentais encontrados na literatura para 0s respectivos escoamentos
de referéncia. Além disso, no estudo de caso de escoamento de fluido newtoniano entre placas
paralelas sera verificado se as condic¢des para a utilizacdo da solugédo analitica para a queda de
pressdo sdo satisfeitas e serdo apresentados os estudos de independéncia de malha para todas

as geometrias usadas.
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4.1 Estudo de independéncia de malha

De forma a estudar o efeito do refinamento de malha no resultado das simulagdes
numéricas, trés esquemas de divisdo de malha foram realizados. As malhas estruturadas foram
geradas usando a ferramenta de geracdo de malhas do OpenFOAM blockMesh. Nas malhas
usadas nas simulacdes do experimento de geometria de placas paralelas, o principal parametro
a ser variado € o nimero de elementos na direcdo y, que € a direcdo perpendicular ao
escoamento do fluido. Para a malha da geometria equivalente a saida de um capilar, um
refinamento maior é necessario no centro da malha e na regido préxima a saida do capilar, que
é onde ocorre o inchamento do polimero, de forma a melhor captar o perfil de diametros. As
Figuras 4.1, 4.2 e 4.3 apresentam detalhes das malhas, enquanto as Tabelas 4.1, 4.2 e 4.3
mostram os valores dos principais parametros relativos ao estudo de malha realizado para 0s

casos estudados.

Figura 4.1: Detalhe da vista lateral das malhas usadas na geometria de placas paralelas: a) MeshP1, b)
MeshP2 e c) MeshP3.
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Tabela 4.1: Malhas usadas no estudo de independéncia de malha no
caso de escoamento entre placas paralelas.

Malha NUmero Total de Volume méaximo dos
Elementos Elementos (m°)
MeshP1 7.000 1,14x107
MeshP2 14.000 5,71x10
MeshP3 28.000 2,79x10°

c)
Figura 4.2: Detalhe da regido da saida do capilar para as malhas: a) MeshP1, b) MeshP2 e c) MeshP3.

Tabela 4.2: Malhas usadas no estudo de independéncia de malha para
a geometria equivalente a saida de capilar.

Malha Ndmero de Volume Maximo dos
Elementos Elementos (m°)

MeshC1 24.280 1,9x10™

MeshC2 48.050 1,0x10™

MeshC3 94.250 52x101?
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c)

Figura 4.3: Detalhe da regido da saida do capilar para as malhas de geometria com plano de simetria:
a) MeshS1, b) MeshS2 e ¢) MeshS3.

Tabela 4.3: Malhas usadas no estudo de independéncia de malha para
a geometria de saida de capilar com plano de simetria.

Malha NUmero de Volume Méximo dos
Elementos Elementos (m°)
MeshS1 17.450 2,9x10™"2
MeshS2 37.000 1,3x10™"2
MeshC3 60.200 8,6x10™

De forma a testar a convergéncia das solu¢@es com o refinamento das malhas, foram
plotados (Figuras 4.4, 4.5 e 4.5) os perfis das componentes da velocidade na direcéo
perpendicular ao escoamento. Para as malhas da geometria de placas paralelas foi utilizado o

perfil de velocidades em uma secdo transversal da geometria onde o escoamento €
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completamente desenvolvido. Para as malhas da geometria equivalente a saida de um capilar
foram plotados os perfis de velocidade na saida do capilar, pois esse € um ponto singular onde
a tensdo tende a infinito e sdo esperadas as mais dificeis condi¢cdes de convergéncia, logo se
deve garantir a convergéncia da solucdo neste ponto. A variagdo do resultado para o valor
méaximo da velocidade entre a malha mais refinada e a malha intermediéria para o caso da
geometria de placas paralelas foi de 0,1%. Para o caso do escoamento na saida de um capilar a
diferenca entre os resultados para o valor médximo de velocidade entre as malhas refinada e
intermediéaria foi de 0,2% e 0,8%, respectivamente, para a geometria com plano de simetria e
sem plano de simetria. Considerou-se que estes resultados justificam a utilizacdo das malhas
de refinamento intermediério para todos os casos, designadas como MeshP2 no caso da
geometria de placas paralelas, MeshC2 para a geometria de capilar sem plano de simetria e
MeshS2 para a geometria de capilar com plano de simetria.

0,16

014 LN

0,12 - )

0,1

oo8 £ X . MeshP1

Ux(m/s)

0,06 - MeshP2
oo4 ¢ X amaaa MeshP3
0,02 -

0 T T 1
0 0,005 0,01 0,015 0,02 0,025

¥ (m)

Figura 4.4: Variagdo da componente x da velocidade ao longo do eixo y para as diferentes
malhas estudadas no estudo de caso da geometria de placas paralelas.
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0,0025 -

0,002 - ) N I-—IT..

0,0015 -
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0,001 - - = — MeshC2
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0,0005 -

0 0,0005 0,001 0,0015 0,002 0,0025
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Figura 4.5: Variacdo da componente y da velocidade ao longo da espessura na saida do capilar
para as trés malhas estudadas no estudo de caso de escoamento na saida de um capilar.
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0 . \
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Figura 4.6: Variacdo da componente y da velocidade ao longo da espessura na saida do capilar para
as trés malhas estudadas no estudo de caso de geometria de capilar com plano de simetria.
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4.2 Convergéncia das solucbes numéricas

E importante verificar a convergéncia da solucdo numérica para todas as variaveis
resolvidas, de forma a assegurar a estabilidade das simulacdes e garantir a precisdo dos
parametros preditos no processo de otimizacdo. As Figuras 4.7, 4.8 e 4.9 apresentam 0s
residuos para as variaveis resolvidas em funcdo do passo de tempo de simulacdo. Observa-
seque a solucdo dos casos foi estavel e o valor final do residuo para todas as variaveis foi

inferior ao valor da tolerancia especificada, que foi de 1x10™ em ambos os estudos de caso.
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Figura 4.7: Residuos das variaveis em funcéo do passo de tempo da simulacdo da geometria
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de placas paralelas: a) residuos da pressdo e componentes da velocidade e b) erros de
continuidade.
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Figura 4.8: Residuos das variaveis em funcéo do passo de tempo da simulagdo do escoamento na saida
de um capilar a) presséo e componentes da tensdo e b) erros de continuidade.

1 T T T T T T T T

T

tauthirdyy
taufourthyy
01 | pd -

tausecondzz ——
tausecondxy
0,01 |- tausecondxx ———— ]
‘tauthirdxy
tauthirdxx

taufourthzz ——
taufourthxy ———
taufourthxx ———
tauthirdzz ———

I
0,001 [

0.0001
tausecondyy

=]
Z 1c05
7
a) é %
T ]
1e-06 |- 4
il i W i
WA i !
1e-07 | u
1e-08 |- 4
1e-09 - B
le-10 L L L L L L | | |
0 0,1 02 0.3 0,4 05 0.6 0,7 08 0,9 1

Tempo (s)



52 CAPITULO 4. RESULTADOS

Continuidade
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Figura 4.9: Residuos das variaveis em func¢éo do passo de tempo: a) pressdo e componentes da tenséo
e b) erros de continuidade.

4.3 Resultado da estimacao de parametros

4.3.1 Estimacgé&o da viscosidade de um fluido newtoniano

Considerou-se 0 escoamento de um fluido newtoniano de viscosidade de 0,01 Pa.s™.
Foi utilizado uma aproximacao inicial para o parametro de 0,04 Pa.s™e o valor final estimado
foi de 0,0109 Pa.s™, resultando em um erro de 9% com relagdo ao valor real. O critério de
tolerancia para o valor da funcdo objetivo entre dois passos sucessivos de otimizacdo foi
especificado como 1x107 e a solucdo convergiu com 30 iteracdes do processo de otimizacéo.
A Figura 4.10 mostra a evolugédo do parametro ao longo do processo deotimizacao e a Figura
4.11 apresenta os valores da funcéo objetivo em funcéo do passo de otimizacao. O valor final
da funcdo objetivo foi de 7,8x10™. E importante mencionar que diferentes aproximacdes

iniciais foram usadas, levando a resultados semelhantes.
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Figura 4.10: Valor estimado da viscosidade em fungéo do passo de otimizag&o.

6000 -
5000 -
4000 -~ *
3000 A

2000

Valor da Funcdo Objetivo

1000 -

0 5 10 15 20 25 30 35
Iteracéo

Figura 4.11: Valor da fungdo objetivo em funcdo do passo de otimizacdo.

De forma a validar a estimacdo da viscosidade newtoniana os resultados obtidos na
simulacdo numérica usando o valor estimado devem ser comparados com valores de

referéncia. Para este caso de estudo, os valores de queda de pressdo ao longo do escoamento
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foram comparados com valores obtidos através da solucdo analitica dada por Hagen-
Poiseuille, (Equacdo 3.5). Conforme mostrado na Sec¢édo 3.2.1 esta solucdo analitica é valida
para escoamento completamente desenvolvido em estado estacionario. Para garantir a
validade da solugdo no presente estudo de caso, essas duas condigdes serdo verificadas a
sequir.

A Figura 4.12 mostra os perfis da componente x da velocidade em fungéo da distancia
y, sendo que y é a direcdo do escoamento, para um ponto localizado no centro da espessura da
geometria. O valor de velocidade especificado na entrada da geometria foi de 0,1 m/s, ja que
esse € 0 menor valor de velocidade usado como condicdo inicial e ao garantir que o
escoamento seja completamente desenvolvido para esse valor de velocidade garante-se essa
condicdo para valores maiores de velocidade, j& que quanto maior a velocidade do fluido
menor o comprimento de entrada para as mesmas condi¢fes de escoamento. Observa-se que 0
perfil de velocidades torna-se completamente desenvolvido antes da distancia de 0,1 m da
entrada da geometria, sendo assim o calculo do gradiente de pressdo usado como referéncia na
estimacéo de parametros foi feito entre os pontos localizadosemy =0,1 mey = 0,5m.

0,16 -
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0,12 -
0,1 -

0,08 -

Ux(m/s)

0,06 -
0,04 -

0,02

0 0,1 0,2 0,3 0,4 0,5 0,6

y(m)

Figura 4.12: Componente x da velocidade em funcdo da distancia da posicéo y.

A Figura 4.13 mostra o perfil da componente x da velocidade para um ponto fixo

localizado na coordenada central da geometria em funcdo do tempo. Nota-se que a partir de
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t = 0,02 s, aproximadamente, a solucao deixa de ser transiente e atinge o estado estacionario.
Desta forma, nas simulacGes usadas na etapa de estimacdo da viscosidade foram usados 0s
valores da queda de pressdo para o instante de tempo t = 0,1 s, e todos os resultados

apresentados a seguir para este estudo de caso relacionam-se a este passo de tempo.

0,16 -

0,14 -
0,12 -
0,1

0,08 -

Ux (m/s)

0,06 -
0,04 -

0,02 -

0
0 0,002 0,004 0,006 0,008 0,01

Passo de tempo (s)

Figura 4.13: Perfil da componente x da velocidade em um ponto fixo no centro da geometria em
fungéo do passo de tempo.

A Figura 4.14 mostra as predi¢des de velocidade e pressdo para o escoamento entre
placa paralelas de um fluido newtoniano com viscosidade # = 0,0109 Pa.s™ utilizando dois

valores diferentes de velocidade de entrada, Up=0,1 m/s e Uy=0,2 m/s. A Tabela 4.4
apresentam o erro percentual encontrado para o gradiente de presséo, Z—i, ao longo do

escoamento e velocidade maxima, U, ., obtidas numericamente em relacdo ao respectivo

valor analitico usando os diferentes valores iniciais de velocidade. O valor méximo da
componente x da velocidade foi calculado para um ponto onde 0 escoamento é completamente

desenvolvido usando a relagdo U,,,, = 3/2 U,
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Figura 4.14: Perfis de velocidade e queda de pressdo ao longo do escoamento para a) e b)Uy,=0,1

m/s, ¢) e d) Uy = 0,2 m/s.

o - . ap
Tabela 4.4:Valores analiticos e numéricos obtidos para Pl U,

max °
9P bamt 5t
Condicéo de ax(Pa m") Usimax (M)
entrada Analitico  Numérico” Erro (%) | Analitico Numérico™  Erro (%)
Uy=0,1 m/s -11,404 -11,06 2,98 0,15 0,147 2,0
Uy=0,2 m/s -22,808 -22,12 2,98 0,30 0,295 1,67

*Nota: Valores obtidos ao final do processo de otimizagao.
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4.3.2 Estimacao do parametro néo linear A do modelo PTT

O polimero escolhido para ser usado nos testes da implementacdo rotina de estimagéo
de parametros foi o polietileno linear de baixa densidade (PELBD) contendo 4% de buteno e
teve sua caracterizagdo reoldgica realizada por Carrot et al. (1996) utilizando a metodologia
implementada pelo mesmo autor. A Tabela 4.5 mostra o espectro de relaxacdo para o PELBD
a temperatura constante de 160°C para o modelo Phan-Thien-Tanner exponencial (Equacédo
3.9). Os valores para os parametros ¢ e { foram mantidos constantes, iguais a 0,06 e 0,35

respectivamente.

Tabela 4.5: Espectro de relaxacdo para o PELBD a 160°C.

Modo (i) % () ni(Pas™)
1 1,28x10™ 2,367x10?
2 6,12x10° 1,346x10°
3 4,10%x107 3,363x10°
4 2,77x10* 4,691x10°
5 2,01x10° 3,726x10°
6 1,57x10* 2,007x10°
7 1,35x10? 9,563x10?

De forma a obter um bom ajuste aos dados experimentais, é conveniente usar na
modelagem numérica 0 méximo de modos do espectro de relaxacdo possivel, de acordo com a
disponibilidade de dados. Porém, o custo computacional requerido em simula¢des numéricas
envolvendo modelos multimodo é proporcional ao numero de modos do espectro de
relaxacdo. Desta forma, apesar da disponibilidade da informacgéo dos valores de parametros
do primeiro ao sétimo modo do espectro de relaxacdo, neste estudo limitamos a modelagem
do problema a utilizacdo dos modos mais relevantes para a soma total da tenséo z, mostrada
na Figura 4.15. Portanto, foram utilizados na modelagem numérica do experimento de

inchamento do extrusado apenas o segundo, terceiro e quarto modos do espectro de relaxacao,



58 CAPITULO 4. RESULTADOS

pois com esses trés modos é possivel representar aproximadamente 90% da resposta de tenséo

do polimero.
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Figura 4.15: Magnitude de z; do primeiro até o sétimo modo do espectro de relaxacdo ao longo
da coordenada y na regido do capilar.

A otimizacdo para esse estudo de caso foi baseada na estimacdo do parametro A do
segundo modo do espectro de relaxacdo do PELBD para o modelo constitutivo PTT. Este
parametro foi escolhido para ser estimado porque é o pardmetro ndo linear do modelo e é
responsavel por descrever o comportamento elastico, conforme visto no Capitulo 2. A escolha
da utilizacdo do parametro 4 do segundo modo de relaxacdo foi baseada no estudo da
influéncia de cada modo de relaxacdo na soma total da tenséo r mostrado na Figura 4.15, onde
percebe-se que o segundo modo é o que proporciona os valores maximos de tensdo. Para 0s
demais parametros, foram usados os valores dados na Tabela 4.5.

A velocidade especificada na entrada do capilar foi de 0,015 m/s. Esta velocidade foi
especificada de forma a obter valor semelhante para a taxa de cisalhamento na parede do
capilar aquele obtido experimentalmente por Béraudo et al.(1998) para PELBD em

geometrias de capilares curtos (razdo entre comprimento e didmetro do capilar igual a 4,8). A
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Figura 4.16 mostra a predicdo numérica para a taxa de cisalhamento obtida usando-se o
espectro de relaxacdo fornecido na Tabela 4.5. Pode-seobservar que o valor da taxa de
cisalhamento na parede obtido na predi¢do numérica foi aproximadamente 34 s™, enquanto o

valor experimental foi de 33 s (Béraudo et al., 1998).
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Figura 4.16: Perfil de taxa de cisalhamento ao longo do eixo y na regido do capilar.

Conforme mencionado no Capitulo 3, foram usadas duas geometrias para este estudo
de caso: uma geometria onde ndo foi considerado o plano de simetria, a qual denominou-se
G1 e uma geometria onde a simetria do escoamento foi considerada na modelagem,
denominada G2. Foi apresentado também no capitulo anterior que para a geometria G2 foi
alterada a condicdo de contorno na superficie inferior de parede para uma abertura para a
atmosfera de forma a permitir que o perfil de didmetros do inchamento do fluido alcancasse
estado estacionario, como sera discutido mais adiante. Desta forma, na geometria G1 o filete
de fluido, a medida que escoa a partir do capilar, passa a se depositar na parede inferior da

geometria, enquanto na geometria G2 esta superficie se comporta como uma saida para o

fluido.
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A seguir serdo mostrados os resultados obtidos na estimacgédo do parametro A usando a
geometria G1. A solugdo do problema de otimizacdo neste estudo de caso se mostrou muito
sensivel ao valor da aproximacéo inicial, pois 0 uso de valores muito distantes do valor de
referéncia para o parametro levaram a solugéo a divergir, devido ao fato de ter sido usado na
otimizacdo um método de busca local. Devido ao tempo necessario para completar a solugéo
do problema, conforme mencionado na Secdo 3.3.5, e o0 grande volume de dados gerados nas
simulacbes neste caso, tornou-se invidvel o armazenamento dos arquivos log, que sdo
arquivos que armazenam toda a informacdo de saidado script de otimizacgdo, incluindo
informacgdes a respeito dos residuos das simulacBes e dados referentes ao processo de
otimizacdo. Por este motivo, a informacdo a respeito do valor da funcdo objetivo para cada
passo de otimizacdo ndo esta disponivel para este caso de estudo. A Figura 4.17 mostra 0s
valores estimados para o parametro 4 normalizado em funcdo do passo de otimizagdo usando
a geometria G1. O valor da aproximacéo inicial para o parametro a ser estimado foi de
4,0 x 10 e o valor final estimado foi de 5,94 x 107, resultando em uma diferenca de 2,8%
com relagéo ao valor obtido por Carrot et al.(1996) a partir de dados de reometria rotacional

em regime oscilatério.
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Figura 4.17: Valor normalizado do parametro 1 em funcdo das iteracdes.

A Figura 4.18 mostra a predicdo numérica da fracdo volumétrica de polimero para 0s
passos de tempo de 0a 2 s de simulagdo, onde se percebe a evolugdo do inchamento do
extrusado e da frente de avango. Para representar a evolugdo de forma mais compacta,
somente a regido central da geometria, onde ocorre o inchamento, esta representada na Figura
4.18. Foi usado o valor estimado anteriormente para o parametro /4 do segundo modo do
espectro de relaxacdo e os pardmetros restantes sdo dados na Tabela 4.5. O formato da frente
de avanco do fluido ndo parece muito realista, devendo ser melhor investigado o efeito desta
imprecisdo no restante do formato da superficie livre do fluido e, portanto, o didmetro do

inchamento.
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t=0s t=0.1s t=0.2s t=0.35s

t=04s t=05s t=0,6s t=0,7s

t=0,8s t=09s t=1,0s t=1,1s

Figura 4.18: Evolucéo da superficie livre do escoamento na saida de um capilar usando a
geometria G1, desdet=0atét=2s.



63

t= 2, S
Figura 4.18: Evolucdo da superficie livre do escoamento na saida de um capilar usando a
geometria G1, desdet=0atét=2s.

A Figura 4.19 mostra a razdo entre o diametro do inchamento e o didametro do capilar,

D/D; em funcgdo da distancia da saida do capilar. Como se observa, o inchamento ocorre ndo
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somente proximo a saida do capilar, mas também ao longo do filete de fluido. Assim que a
frente de avanco alcanca a parede inferior da geometria em t = 1,3 s, 0 inchamento passa a
aumentar devido ao acimulo de massa, desde as posi¢cdes mais distantes da saida do capilar

até a posi¢cdo mais proxima.
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Figura 4.19: Taxa de inchamento D/D; em funcéo da distancia da saida do capilar para
diferentes tempos de simulacéo.

A Figura 4.20 mostra a razdo de inchamento em funcdo do tempo para distancias fixas
da saida do capilar. Percebe-se que para os instantes de tempo iniciais é evidente o carater
transiente dos perfis de diametro, até que o perfil se torna aproximadamente estavel para os
tempos anteriores a 1 s. Entretanto, pode-se notar uma mudanca na inclinacdo das curvas por
volta de 1,3 s, especialmente para os pontos mais distantes da saida do capilar. Sendo assim,
foi considerado para o escoamento que o estado estacionario foi atingido para o passo de
tempo imediatamente anterior aquele em que a frente de avanco alcanca a parede onde o

fluido sera depositado, ou seja, parat=1,3s.
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Figura 4.20: Taxa de inchamento em fungdo do tempo para diferentes distancias fixas da saida
do capilar.

A sequir serd feita a comparacéo entre a predicdo numérica para o perfil de diametros
do inchamento com os resultados experimentais conduzidos por Béraudo et al. (1998). Os
experimentos foram realizados em um rebmetro capilar Instron 3211 eos didmetros do
inchamento foram medidos utilizando-se um dispositivo eletro-6tico simultaneamente com
fotografias para obter a evolucdo da superficie livre. A Figura 4.21 mostra a predicdo
numérica para a razdo de inchamento D/D; em funcédo da distancia axial da saida do capilar e
compara os valores com aqueles obtidos por Béraudo et al.(1998) para capilares curtos (razéo
entre comprimento e diametro do capilar igual a 4,8). O resultado refere-se at = 1,3 s de
simulacdo. Pode-se notar que a predicdo esta superestimada, com um erro médio de 50,36 %
na razdo de inchamento com relacdo aos valores experimentais. Neste sentido observou-se
gue o diametro do extrusado passava a aumentar quando o filete de fluido toca a parede
inferior da geometria G1, um fendmeno que se observa na préatica para fluidos de viscosidade
elevada. Também em funcéo deste fato, surgiu a hipotese de que o perfil de inchamento do
estado estacionario poderia apresentar dependéncia com as dimensdes da geometria, mais

especificamente com a distancia entre o capilar e a parede inferior, caso esta distancia nédo
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fosse o suficientemente grande. No entanto, a utilizacdo de valores maiores para a distancia
entre o capilar e a parede inferior implicaria em aumento significativo do tempo
computacional, além do que seriam requeridos testes com diferentes distancias até determinar
o valor minimo a ser utilizado para que o perfil de inchamento na saida do capilar ndo fosse
dependente desta variavel. Desta forma, resolveu-se testar uma condicdo de contorno de
abertura para a atmosfera na parte inferior da geometria, de acordo ao descrito na geometria

G2.
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Figura 4.21: Comparacao entre razdo de inchamento experimental esimulada com a geometria
G1.

Outro aspecto a mencionar com relacdo aos resultados com a geometria G1 é o fato
que o erro acentuado com relagdo a taxa de inchamento experimental também poderia estar
em parte associado com a difusdo de origem numérica observada nas proximidades do ponto
de descontinuidade de tensdo existente na saida do capilar. Esta difusdo é apresentada na
Figura 4.22. Como o refinamento local da malha seria uma alternativa para tentar diminuir
esta difusdo, nos testes com a geometria G2, também se trabalhou com um refinamento maior

de malha nesta regiéo.
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Figura 4.22: Detalhe da difusdo observada préximo a saida do capilar.

A seguir sera apresentada a estimacdo do pardmetro A a partir da simulacdo do
escoamento com a geometria contendo um plano de simetria, G2. O valor da aproximagao inicial
para 0 parametro a ser estimado foi de 4,0 x 10, A Figura 4.23 mostra a evolucéo do parametro
2 ao longo do processo de otimizac&o. O valor final do parametro estimado foi de 6,16 x 10°, o

qual resulta em uma diferenca de 0,75% com relacao ao valor obtido por Carrot et al. (1996).

0 T T T 1
0 5 10 15 20

Passo de otimizagdo

Figura 4.23: Valor estimado para o parametro 2 em funcéo do passo de otimizacao.

A Figura 4.24 mostra a predicdo numérica obtida com o valor final estimado do

parametro A para a evolucdo da superficie livre ao longo do tempo, desdet=0satet=1,1s.
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A Figura 4.25 mostra os valores para a razdo de inchamento em funcdo do tempo e da
distancia a partir da saida do capilar. Pode-se observar que devido a substituicdo da condicéo
de contorno na superficie inferior da geometria onde anteriormente era a parede onde se
depositava o filete de fluido extrusado para uma abertura para a atmosferafoi possivel
alcancar o estado estacionario antes de 1 segundo de simulagdo. Além disso, é possivel
perceber que o formato da frente de avanco obtido é mais realista com relacdo aquele obtido
usando a geometria G1, além da magnitude da difusdo anteriormente encontrada na superficie

equivalente a parede inferior da matriz ter praticamente desaparecido.
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t=0,8s t=09s t=10s t=11s
Figura 4.24: Evolucéo da superficie livre desde t =0 até t = 1,1 s para geometria com plano de
simetria.
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Figura 4.25: Razdo de inchamento em funcéo de: a) distancia da saida do capilar para diferentes
tempos de simulacdo e b) tempo para diferentes distancias a partir da saida do capilar.
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Observou-se que a pequena difusdo presente na frente de avanco nédo afeta
significativamente o resultado, com suporte nos seguintes fatos: i) o valor obtido para o
parametro A esta de acordo com o obtido por outra técnica, como comentado anteriormente; e
ii) a predigdo do perfil de inchamento em estado estacionario obtida usando esta geometria e o
valor de A estimado é similar & encontrada por Béraudo et al. (1998) em simulacdo pelo
método dos elementos finitos utilizando os valores de pardmetros reportados por Carrot et al.
(1996), ficando inclusive mais proxima do perfil experimental, como mostra a Figura 4.26. O
erro médio obtido para a razdo de inchamento com relagdo ao respectivo valor experimental
foi de 2% utilizando o valor de 4 estimado no presente trabalho, enquanto este erro foi de 1,8

% nos resultados obtidos por Béraudo et al. (1998).

1,6 -

14 -

-
m———

12 | ‘.’"“‘_. ......... e

08 ¢ Experimental

R Literatura

Razdo de Inchamento D/D,

0,4 -

0,2

0 T T T T T T T 1
0 1 2 3 4 5 6 7 8

Distancia axial da saida do capilar (mm)

Figura 4.26: Comparagdo entre raz&o de inchamento experimental, encontrada na literatura e obtida
com a geometria G2.



Capitulo 5

Conclusao

Foi apresentada neste trabalno uma metodologia de estimacdo de parametros
viscoelasticos baseada na simulacdo em fluidodindmica computacional. Utilizou-se dois estudos
de casopara testar a implementacdo da metodologia: um com solucdo analitica envolvendo o
escoamento de um fluido newtoniano entre placas paralelas e outro com dados experimentais
relativos ao escoamento de um fluido viscoelastico na saida de um capilar.

Em ambos os casos a validacdo dos resultados, baseada na comparacdo entre solugdes
analiticas ou dados experimentais e a simulacdo CFD do respectivo escoamento de referéncia,
permitiu concluir que a modelagem dos problemas gerou resultados com acurécia suficiente para
que os modelos pudessem ser utilizados na etapa de estimacdo de parametros. No caso do
escoamento na saida de um capilar, as modificacOes efetuadas nas condi¢Ges de contorno na
geometria denominada G2 levaram a uma melhora significativa na predi¢cdo do inchamento do
extrusado, sendo que o valor do erro com relagdo ao valor experimental foi muito proximo a

valores encontrados na literatura para a simulagdo numérica do fendmeno.
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Os valores para 0s erros obtidos na estimacao da viscosidade newtoniana e do parametro
ndo linear do modelo viscoelastico sdo da mesma ordem de grandeza de erros encontrados na
literatura para os parametros obtidos através dos métodos classicos de estimacdo, o que
possibilita concluir que a metodologia apresentada pode ser uma boa alternativa aos métodos
classicos de obtencdo de parametros ndo lineares de modelos constitutivos viscoelasticos.

Como sugestdo para trabalhos futuros propde-se estender a metodologia apresentada a
caracterizacdo completa do espectro de relaxacdo de um polimero. Para isso serd necessario
desenvolver os modelos numéricos de outros tipos de escoamentos de polimeros, que sejam
representativos daqueles que ocorrem nos processos industriais. Além disso, é necessario avaliar
estratégias numéricas para a reducdo do tempo de célculo das simulaces e do procedimento

geral de estimacéo, além de estratégias para o0 aumento da estabilidade da otimizacé&o.
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