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RESUMO

Este trabalho apresenta uma abordagem via CFD para a analise de desempenho de
chicanas com distintas geometrias em tanques agitados, utilizados na industria
farmacéutica. O objetivo principal é desenvolver e otimizar modelos geométricos de
chicanas, visando melhorar a eficiéncia da mistura e minimizar o consumo de
energia em processos de agitagdo. Utlizando a técnica de Fluidodindmica
Computacional (CFD) no software STAR-CCM+, diferentes configuracbes de
chicanas foram simuladas e comparadas com chicanas tradicionais, como as
geometrias Beavertail e Fin. A metodologia adotada inclui a modelagem de
geometrias em Design Assistido por Computador (CAD), a geragao de malhas
computacionais refinadas e a aplicacdo de condi¢cbes de contorno para analisar o
comportamento do escoamento. Variaveis como o numero de poténcia, perfis de
velocidade, energia cinética turbulenta e dissipacado de energia foram avaliados. Os
resultados encontrados demonstram que as novas geometrias, W-Baffle, WT-Baffle
e especialmente a WTC-Baffle, proporcionam ganhos significativos em termos de
eficiéncia energética e homogeneidade da mistura, representando uma melhoria em
relacdo aos modelos convencionais. Essas inovagdes podem contribuir para

processos industriais mais eficientes e sustentaveis na produgao farmacéutica.

Palavras-Chave: CFD, tanques agitados, chicanas, eficiéncia energética, industria

farmacéutica.



ABSTRACT

This work presents a CFD approach for the performance analysis of baffles with
different geometries in stirred tanks, used in the pharmaceutical industry. The main
objective is to develop and optimize baffle geometric models, improving mixing
efficiency and minimizing energy consumption in upgrading processes. Using the
Computational Fluid Dynamics (CFD) technique in the STAR-CCM+ software,
different baffle configurations were simulated and compared with traditional baffles,
such as the Beavertail and Fin geometries. The adopted methodology includes the
modeling of geometries in Computer Aided Design (CAD), the generation of refined
computational meshes and the application of boundary conditions to analyze the flow
behavior. Variables such as power number, velocity profiles, turbulent kinetic energy
and energy dissipation were evaluated. The results found demonstrate that the new
geometries, W-Baffle, WT-Baffle and especially the WTC-Baffle, provide significant
gains in terms of energy efficiency and mixing homogeneity, representing an
improvement over conventional models. These innovations can contribute to more

efficient and sustainable industrial processes in pharmaceutical production.

Keywords: CFD, stirred tanks, baffles, energy efficiency, pharmaceutical industry.
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1.INTRODUGAO

Nos ultimos 10 a 15 anos, a dindmica de fluidos computacional (CFD)
consolidou-se como uma ferramenta essencial na industria de processos, tanto para
o desenvolvimento de novos métodos quanto para a otimizagdo dos ja existentes.
Nas industrias quimica, mineral e de tratamento de aguas, os tanques de agitagéo
mecanica sdao amplamente empregados, desde simples misturas de liquidos até
processos multifasicos complexos, como as misturas gas-liquido ou sélidos-liquido.
A fim de compreender os fendmenos intrinsecos nesses tanques, € necessario
explorar tanto os campos de escoamento monofasicos e bifasicos quanto as
caracteristicas de turbuléncia envolvidas (AUBIN; FLETCHER; XUEREB, 2004).

A industria farmacéutica, em particular, enfrenta desafios crescentes devido a
globalizacdo, a demanda por ambientes mais limpos, a pressao por maior eficiéncia
e a necessidade de reduzir o tempo de langamento de novos produtos no mercado.
Métodos tradicionais, como a transi¢do gradual de escala laboratorial para produgao
industrial, ja ndo sao suficientes. A necessidade de prototipagem e analises rapidas
tornou-se crucial, e para enfrentar essas demandas, a inovagao deve estar presente
em todas as etapas do desenvolvimento de novos produtos (PORDAL; MATICE;
FRY, 2002).

Nesse contexto, a integracdo da CFD permite encurtar os ciclos de
desenvolvimento, otimizar processos existentes, reduzir o consumo de energia e
acelerar o tempo de langamento no mercado. Considerando que as operagdes na
industria farmacéutica envolvem grandes volumes de fluidos, mesmo pequenas
melhorias na eficiéncia podem resultar em economias significativas. Assim, €& vital
que equipes de pesquisa, desenvolvimento e produgcao estejam familiarizadas com
as vantagens do CFD para incorpora-las ao processo industrial (PORDAL; MATICE;
FRY, 2002).

Este estudo concentra-se na aplicagdo da CFD em tanques agitados na
industria farmacéutica, focando na modelagem e simulagao de componentes como
agitadores e chicanas. O objetivo € encontrar o design geométrico e fisico mais

eficiente para as chicanas, compreendendo sua dindmica e alcangando a melhor
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configuragdo de otimizagdo. Para isso, utilizaremos o software STAR-CCM+ para

simular diferentes geometrias e convergir em uma "chicana ideal".

Diversos autores ja realizaram estudos com tanques agitados: Oshinowo et
al. (2000) analisaram a distribuicdo de velocidade tangencial usando modelos de
turbuléncia como k—¢, RNG k-¢ e RSM em um vaso defletor; Siriasitthichoke et al.
(2022) investigaram o numero de poténcia (Po) em tanques com impulsor RBI e
defletores usados na industria farmacéutica, correlacionando Po com a area dos
defletores; e Rielly, Habib e Sherlock (2007) avaliaram o desempenho de um
impulsor de lamina curva em um vaso de base cbOnica, analisando a mistura e a
suspensdo de solidos com simulagcdes de CFD. Além desses parametros/variaveis
de processo, a literatura € quase inexistente quando se trata em analisar diferentes
tipos de geometria de chicanas. Diferentes tipos de fluidos, porém utilizou-se um

fluido com propriedades fisicas iguais as da agua.

Em resumo, o presente estudo visa proporcionar uma compreensao
aprofundada do comportamento de tanques agitados, abordando a fisica dos
fluidos, métodos numéricos e turbuléncia, contribuindo para a otimizacédo dessa

tecnologia crucial na industria farmacéutica.

1.1. OBJETIVOS

1.1.1. OBJETIVOS GERAIS

Desenvolver um protétipo de chicana otimizado para agitadores da industria
farmacéutica, utilizando uma combinacédo de softwares CFD e CAD. O objetivo &
analisar o desempenho do novo protétipo em comparagdo com chicanas ja
existentes no mercado, visando melhorar a eficiéncia da mistura e reduzir o

consumo de energia em processos de agitacao.

1.1.2 OBJETIVOS ESPECIFICOS

e Desenvolvimento do modelo do tanque agitado e seus componentes em CFD

e CAD (criagcdo do CAD para cada chicana em estudo e simulagdo com
13



software de CFD, aplicando a abordagem k-omegaSST, estado-estacionario
e MRF)

Projetar e avaliar a implementagdo de novas chicanas mediante ao numero
de potencia e a fisica de fluxo;

Avaliacéo de testes de independéncia de malha;

Avaliacdo do numero de poténcia para chicanas Fin e Beavertalil,
comparando com os dados experimentais mediante literatura;

Avaliagédo do numero de poténcia para novas chicanas e comparagao com as
chicanas convencionais.

Avaliagdo e comparacdo dos planos horizontal e vertical para o perfil de
velocidade, energia cinética turbulenta e dissipacdo de energia, para cada

uma das chicanas utilizadas.
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2. FUNDAMENTAGAO TEORICA

Nessa parte do trabalho aborda-se sobre a base tedrica para entendimento
do estudo. Primeiramente, € abordado as equagdes governantes e em conjunto com
a abordagem de tanques agitados. Em seguida, é citada a metodologia CFD em

volumes finitos.
2.1. EQUA(;OES GOVERNANTES

Na abordagem euleriana, a descrigdo do campo de fluido é focada em uma
certa localizacao fixa no espaco e suas propriedades mudam conforme o tempo
passa e o fluido flui através desta localizagédo. O valor de uma quantidade arbitraria
¢ é governado pela seguinte equacao: (KE, 2022)

209 —— v - (pudp) + V() +S, (1)
acumulo convecgao difuséo termo fonte

A equacgao de conservacao de massa pode ser derivada substituindo ¢ por
unidade e reconhecendo que n&o ha geragao/consumo ou difusdo de massa total:

Tk ==V () (2)

A equacdo de conservagcao do momento, na qual o trabalho realizado pela
pressado e gravidade foi levado em consideragéo, pode ser derivada substituindo ¢

por u e contabilizando as for¢as adicionais:

_a((;):) =— V- -(puw) + V-t — Vp + pg (3)

Para fluido Newtoniano, o tensor de tensao viscosa t é definido pela seguinte

expressao:

T = u[(Vu) + (Vu)T] - %H(V - V)l 4)

Todos os materiais reais apresentam uma estrutura molecular discreta que
influencia suas propriedades macroscopicas. Na escala molecular, por exemplo, a
medida que um sistema fluido se movimenta, seus componentes moleculares nao
acompanham o escoamento de forma organizada segundo as forgas externas. Na
realidade, estas forgas externas se propagam pelo fluido molécula a molécula, em
um transporte difusivo; o que significa colisdo e cisalhamento entre os elementos.
Essa interacdo entre os componentes microscopicos de um sistema gera uma
15



resisténcia ao escoamento. A presencga de T, a tensdo cisalhante a responsavel pelo
numero de variaveis independentes serem maiores que o numero de equacgoes.
(MACIEL, 2013)

O papel da pressdo nas equacdes de Navier-Stokes com densidade
constante, requer mais comentarios. Primeiro, observamos que as tensdes
isotrépicas e as forgas conservadoras (gravitacionais) ttm o mesmo efeito, que é
expressao pelo gradiente de pressao. Portanto as forcas gravitacionais nao tém
efeito sobre o campo de velocidade e sobre o campo de pressdo. Podemos estar
acostumados a pensar na pressao como uma variavel termodindmica, relacionada a
densidade e a temperatura por uma equacéao de estado. No entanto, para fluxos de

densidades constantes, ndo ha conexao entre pressao e densidade. (POPE, 2001)

2.2. TURBULENCIA

Uma grande maioria dos fluxos naturais e fluxos encontrados em aplicagcées
de engenharias aplicagdes sdo de fato turbulentas. A maioria desses fluxos
turbulentos é limitada por um ou mais superficies sélidas ao longo das quais uma
camada limite se desenvolve (Srinath; 2017).

O fluxo de fluido pode ser classificado como laminar ou turbulento. Nos fluxos
laminares, o movimento das particulas do fluido € muito ordenado, com o fluido se
movendo em camadas paralelas. Os fluxos turbulentos, por outro lado, perdem o
padrdo de fluxo ordenado com movimentos flutuantes nitidos e irregulares no
espagco e no tempo. A transicdo para a turbuléncia é gerada devido ao
desenvolvimento de instabilidades a partir de um fluxo laminar. Essas instabilidades
continuam a se desenvolver quando as forgas inerciais no fluxo crescem maiores
que as forgas viscosas, resultando em ultima analise na instabilidade do campo de
fluxo.(Srinath; 2017)

Ha diversas maneiras de observar fluxos turbulentos como uma fumaga em
uma chaminé, agua em um rio ou queda de agua ou o alto movimento do ar.
Observamos imediatamente que em uma queda de agua o fluxo é instavel, irregular,
randdmico e cadtico. Na engenharia, aplicagdes de fluxos turbulentos sé&o
prevalentes, porém menos visiveis. Em processos de liquidos ou gases como

bombas, compressores, tubulagdes, etc., os fluxos sdo geralmente turbulentos. A
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mistura de combustiveis e ar em motores, caldeiras e fornos e misturas de
reagentes em reatores quimicos ocorrem em fluxos turbulentos (POPE,2001).

Fluxos turbulentos podem frequentemente ser observados a partir de fluxos
laminares com o aumento do numero de Reynolds. Isso acontece porque pequenas
perturbacgdes ao fluxo ndo sdo mais amortecidas pelo fluxo, mas comegam a crescer
retirando energia do fluxo laminar original.(William K. George,2013)

Escoamentos turbulentos sao caracterizados pelas seguintes propriedades:
(FERZIGER; PERIC; STREET, 2019)

e Altamente instaveis

e Tridimensionais

e Contém uma grande quantidade de vorticidade

e A turbuléncia aumenta a medida que as taxas na qual as quantidades
conservadas sao agitadas. A agitagdo € um processo no qual parcelas de
fluido com diferentes concentragdes de pelo menos uma das propriedades
conservadas sao postas em contato. A mistura real é realizada por difuséo.

Esse processo € chamado difusdo turbulenta

e A turbuléncia poe em contato fluidos de diferentes quantidades de momento.

A redugao dos gradientes de velocidade devido a ag&o da viscosidade reduz

a energia cinética do escoamento dentre outras palavras, a mistura € um

processo dissipativo. A energia perdida é irreversivelmente convertida em

energia interna do fluido.
e Os fluxos turbulentos flutuam em uma ampla faixa de escalas de
comprimento e tempo.

A teoria de turbuléncia mais aceita € baseada no conceito de “cascata de
energia” desenvolvido por Kolmogorov. De acordo com essa teoria, a turbuléncia é
composta de vortices de tamanhos diferentes, cada um possuindo uma certa
quantidade de energia que depende de sua dimensdo. Os vortices maiores se
desfazem transferindo suas energias para redemoinhos de menor tamanho em um
processo em cadeia pelo qual o menor recém-formado vortice sofre processos de
separacao semelhantes e transferem sua energia para vortices ainda menores. Este
processo de separacao continua até que o menor tamanho de redemoinho possivel
seja alcangado. Os menores voértices sdo de escalas nas quais a viscosidade
molecular é muito eficaz na dissipagcdo da energia cinética turbulenta.

(MOUKALLED et al., 2016)
17



A computacio e visualizagao da turbuléncia abrange um toépico chamado de
modelagem turbulenta, que consiste em discretizar as equagdes de Navier-Stokes
para os propositos de turbuléncia. Diversos modelos sdo usados para modelar as
escalas turbulentas, com certas caracteristicas e vantagens. A descricdo desses

modelos foram listados na Tabela 1.

Tabela 1. Modelos de turbuléncias.

MODELOS DE TURBULENCIAS

Modelos Descrigao
- Grande custo computacional
Simulacao Numérica Direta - DNS - Precisao elevada

- Calculo de todos os vortex

- Custo computacional médio

Simulagao das Grandes Escalas - LES - Precisdo média
- Calculo somente os grandes
vortices
Simulagao Numérica das Médias de - Analise estatistica da turbuléncia
Reynolds - RANS - Baixo custo computacional

- Aplicado a escala industrial

Fonte: o autor.

Pelo fato da turbuléncia consistir de flutuacbes randdémicas, usa-se uma
abordagem estatistica da turbuléncia, propondo que todas as quantidades fisicas
sd0 expressas como a soma da meédia e as flutuagdes das partes (WILCOX, 2001).
Abrangendo a analise de decompor variaveis fisicas através das equagdes de

Navier-Stokes formula-se a simulagao das médias de Reynolds (RANS).
2.2.1 Simulagao Numérica das Médias de Reynolds (RANS)

Inicia-se com a decomposi¢cao de uma variavel ¢ no tempo t e na posicao x,

sendo uma variavel de interesse (v, p, e, h, T, p, etc), em médias dos valores ($(x, t))
e nas flutuagdes (¢p'(x, t)): (MOUKALLED et al., 2016)

d(x t) = d(x, 1) + '(x, 1) (5)
O método RANS baseia nas médias temporais, em um intervalo de tempo T,

que sao definidas por:

t+T

b0 = lim - [ b de (6)
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Por consequéncia pode-se tomar a média temporal da equacao 1, de forma

que a flutuagcdo se torna zero ¢'(x,t) = 0, uma vez que a média da média é a

propria média ¢(x) = d(x) (ILHA; COLACO; FREIRE, 2006).

Assumindo um fluido Newtoniano incompressivel, usamos as
equagdes da continuidade e de Navier-Stokes, Eq. (2) e (3), para tomar a média
temporal, além de aplicar as propriedades mencionadas, junto com a decomposigéo

dos termos, as equacdes sao transformadas em:

dlp(utu)] _ olpul _

axi - 6xl_ =0 (7)
Olputw)] | OlpGuru)utw)] __ @ptp) | 9G+T) _

at Bxl, 0xi Bxi

_ dputuw)] _ 3w | 0@ (8)

ox, ox, ox,

A equacgao 7 e 8, portanto, € denominada de equag¢des medias de Reynolds
(RANS - Reynolds Averaged Navier-Stokes). Observe que esta equagédo é
igualmente a equagdo de navier-stokes para escoamentos laminares e

estacionarios, porem com um termo que representa a contribuicdo turbulenta ao

escoamento médio u'u'.

Nota-se que os efeitos turbulentos se dao na forma de tensdes

adimensionais, (u'u"), a tensdo viscosa do escoamento meédio, (t), de modo que a

tensao efetiva passa a ser:

T =T UU (9)

De modo que essa nova tenséo, Torp passa a ser chamadas de tensdes de

Reynolds, ou seja, os termos de transporte médio de quantidade de movimento
devido as flutuagdes turbulentas de velocidade. Essas tensdes sao cruciais para a
modelagem dos escoamentos turbulentos, afinal, elas representam as flutuagbes
estocasticas nas equacdes de Reynolds. Entretanto, a incorporagéo dos termos de
flutuagdes resulta em um conjunto de dez variaveis independentes, para apenas
trés equacbes governantes. Esse fato caracteriza o chamado de problema de
fechamento turbulento (ILHA; COLACO; FREIRE, 2006).

A modelagem direta do tensor tensdo de Reynolds é baseada na hipétese de

Boussinesq, que em analogia com os fluxos newtonianos assume que a tensao de
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Reynolds é uma funcdo linear dos gradientes da velocidade média, tais como:
(MOUKALLED et al., 2016)

T = pu'y’ = ut{Vu + (vu)T}_ %[pk + (V- u)]] —

= {Vu o+ ()} = Soki] (10)
Onde k é a energia cinética turbulenta definida como:

k=05u-u a1

E i, € a viscosidade turbulenta (em analogia a viscosidade molecular), que

agora € dependente do fluxo, ndo do fluido. Portanto modelos severos de

turbuléncia tem sido desenvolvidos para expressar a viscosidade turbulenta em
termos da velocidade +/k e a escala de comprimento, tais como:
n, = phjk (11)

Nesse trabalho aborda-se o modelo de duas-equacgdes, conhecido como
K-Omega SST

2.2.1.1. K-Omega SST

O modelo de transporte de tensao de cisalhamento (SST) foi desenvolvido
por F. R. Menter (1994) para melhorar a previsao de escoamentos com gradientes
adversos de pressdo. O SST combina elementos do modelo k — w, que é utilizado
nas regides proximas a parede, com o modelo k — €, que é ativado nas regides
externas da camada limite e em escoamentos livres (MENTER, 1994).

A principal inovacdo do modelo SST esta na modificacdo da definicao de
viscosidade de redemoinho, levando em conta o transporte da tensdo de
cisalhamento turbulenta principal, o que resulta em uma performance superior na
previsdo de separagao de fluxo e gradientes de pressao adversos, caracteristicas
onde os modelos convencionais falham. Essa abordagem hibrida permite que o
modelo SST ofereca previsdes mais robustas e precisas, evitando a sensibilidade
ao escoamento livre que afeta outros modelos de duas equagbdes (MENTER, 1994).

Na aplicacdo do modelo, as equacbes de transporte para k — w sao
utilizados na regido proximo a parede, enquanto as equagdes para k — € sao

adotadas na regido externa. A ponderagdo da contribuicdo de cada modelo é
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realizada por uma fung¢ao de mistura F1 (que equivale a unidade na parede até zero
na regiao externa da camada limite), do tipo: (ILHA; COLACO; FREIRE, 2006)
¢ =Fd +(@1-F)b (12)

A formulacao basica do modelo SST € descrita pelas equagdes de transporte

da energia cinética turbulenta (k) e da dissipacao especifica (w) (MENTER, 1994):

ppk _ _ 0w 9 ok
D = Tl,j o, 0.09pwk + o [(u + O'kl.l.t) 6xj] (13)
oo _ v M 09pe? + -2 (u + 214
Dt v, T” dx. ' pw 6x1_ (H qut) 6xj
ij
1 0k @
.+ 1.7p(1 — Fl)ja_x. 6;), (14)
] J
F1 = tan(arg4) (15)
. Wk 500v | 3.424pk 16
arg mmlmax( 095" 0 ) oo,y (16)
CD = max|2pc k00 4472 (17)
ko P w2 W axj ij’

A viscosidade turbulenta definida como:

2
Ho= ook ;com:F, = tan((max( 2k 'm)) ) (18)

Z ) y 2
t max(0.31w, QF2 0.09wy Yo

2.2.2. Fungoes de Parede

Em regime de alta turbuléncia, o comportamento universal de escoamento
proximo a parede chamado “funcdo de parede”, é aplicado. Pela funcédo de parede,
o modelo de turbuléncia na pode integrar as equacgdes k-omega para as regides
perto da parede. A velocidade média em um ponto cuja distancia adimensional da
parede esta entre 30 e 500, satisfaz a lei logaritmica. Nesta regido, a taxa de
producdo de turbuléncia é igual a taxa de dissipagédo. Usando essa suposicéo e as
equagdes da viscosidade turbulenta, as fungbes de parede podem ser
desenvolvidas como (ASKARI MAHVELATI, 2018):

+_ U 1 + U _ &
== Gariny k= Jo0o €=% (19)
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Onde: u ¢é a velocidade adimensional; U = /ry_o/p € a velocidade de atrito
na parede; y, = UTy/v € a primeira camada da uma malha uniforme., y € a

distancia até a parede mais proxima e v é a viscosidade cinematica.

Para resolver todos os detalhes da camada limite em simulacdes numéricas,
€ necessario utilizar um grande numero de pontos de malha. No entanto, quando o
primeiro ponto da grade esta posicionado na regido totalmente turbulenta, torna-se
inevitavel o uso de "funcdes de parede" para capturar o efeito dos limites proximos a
parede (ASKARI MAHVELATI, 2018). Essas fungbes de parede fornecem a tensao
de cisalhamento e outras variaveis no primeiro n6 da grade proximo a parede. Elas
estabelecem uma relagédo entre os valores das variaveis nos centros das células e
aqueles na parede, por meio de expressdes pré-integradas simplificadas, o que
permite definir indiretamente as condi¢des de contorno na parede (POPOVAC;
HANJALIC, 2007).

2.3. METODO NUMERICO

Os métodos numéricos, e assim a dindmica dos fluidos computacional (CFD),
€ uma ciéncia que, produz previsdes quantitativas de fendmenos de fluxo de fluidos
com base nas leis de conservagédo (conservagdo de massa, momento e energia)
que governam os fluidos. Essas previsdes normalmente ocorrem sob as condi¢des
definidas em termos de geometria do fluxo, propriedades fisicas, condigdes iniciais e
de contorno. As previsdes geralmente dizem respeito a conjuntos de valores de
variaveis de fluxo, por exemplo, velocidade, pressdo ou temperatura em locais
selecionados no dominio e para tempos selecionados (KUNDU; COHEN, 2004).
Nesse estudo, iremos analisar um dos métodos numéricos mais propagado em

solugdes de CFD, que é chamado de método dos volumes finitos (FVM).
2.3.1. Métodos dos Volumes Finitos (FVM)

O método dos volumes finitos (FVM) é uma técnica que discretiza
diretamente a formulagéo integral das leis de conservagao no espaco fisico. Sua
popularidade se deve a sua generalidade, simplicidade conceitual e facilidade de
implementagdo para malhas arbitrarias, sejam estruturadas ou néo estruturadas. O
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FVM baseia-se nos valores médios das células, que constituem a principal
quantidade de interesse em CFD. Apds a geragao de uma malha, o método associa
um volume de controle a cada ponto da malha e aplica a lei de conservacéo integral
a esse volume local. No contexto geral, trata-se de uma técnica capaz de
transformar uma equagado diferencial parcial, representando uma lei de
conservagao, em equagoes algébricas discretas aplicadas sobre volumes ou
elementos (HIRSCH, 2007; MOUKALLED et al., 2016).

2.3.1.1. Discretizagao da equacgao de transporte

A discretizacdo inicia-se com a equacao de transporte de uma propriedade
escalar de segunda ordem (JASAK, 1996):

S+ A(udp) — A (TpAd) — S(¢) = 0 (20)
O método dos volumes finitos requer que a equacao (20) seja discretizada no
espaco e no tempo ao redor de um ponto P na forma integral (JASAK, 1996):

t+At
J |J3Eav + [ A(udpp)adV — [ A (TpAd)dV — [ S(p)av|=0 (21)

t vc vc

A tabela abaixo mostra a discretizacdo de cada um dos termos da equacao

(2).

Tabela 2. Discretizagbes termos espaciais usando FVM.

Termos Discretizagao Espacial

[ V. (upp)av = ;S(Zcbp)f =X F4,

Convectivo F = S(ﬂp)
f

Difusivo U{V' (pF¢V¢)dV - ; S(pF¢Vc|>)f - é:(prq))fs(vq))f

S av =SV +SV
Fonte l,fc ¢(¢) o 5V ey
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Esquema de c|>f = fxcbp +1 = f)o, (Dif.Central)

Diferenciagao by — {¢f =¢p paraF >0

Convectiva ¢f=N paraF <0 (Upwind)

Fonte: o autor
Usando a discretizagao espacial nos termos da equagao e assumindo que o
volume de controle ndo muda com o tempo, temos (DAMIAN, 2013):
t+At

J |G,y + 2 Fe, = er,) so9), - <Squ+Spr¢p>}= 0 @2)

t

Como ponto de partida para definir o operador temporal € necessario
descrever a variagédo da solugao ao longo do dominio. Desse modo a variagao linear
de ¢ ao longo do intervalo de tempo o valor de um ponto arbitrario pode ser

encontrado como:

t

bt + A = ¢ + At (23)

Assim as integrais temporais e a derivada do tempo pode ser calculadas

diretamente como:

n 0

(), =5 (24)
t+At 0
[ ¢@)dt = 0.5(d + ¢ )AL (25)

0
Onde q>" representa o valor de ¢ no presente tempo e ¢ representa o valor
no tempo previo. No caso de nao haver variagao de tempo nas propriedades fisicas

a discretizagao para a célula P é:
By gt A ) s vy + (26)
ac T, 2% 7 2§( DoV F
+EITF P — LX) S(Vb) = QV, — <V ¢ — <V ¢
Que é um exemplo de discretizagao de Crank-Nicholson e é de segunda
ordem precisa, mas pode produzir limitacao.
ﬂv+eF”—ersv"+ (27)
Ae T, % 7y ;( <I>)f f( q))f
0 0
-+ (1 - 9)§Ff¢f— 1 - 9)§(F¢)f5f(v¢)f =...
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n 0
= QVP — GCVPq)P -1 - O)CVPCI)P

Essa expressao leva ao Método Trapezoidal Generalizado. Escolhendo

6 = 0 obtém-se o Método Forward-Euler que é explicito e restrito a um numero de

Courant < 1. Tomando 0 < 6 < 1 leva a Métodos Implicitos. O caso de 6 =1 é

conhecido como Método Backward-Euler, que apresenta precisa de primeira ordem
é sempre limitado (DAMIAN, 2013).

2.3.1.2. Discretizagao para a equacao de Navier-Stokes

Nesta sec¢dao, um procedimento de discretizacdo para as equacbes de
Navier-Stokes sera apresentado. Comecaremos com a forma incompressivel do
sistema: (JASAK, 1996)

200 —— v (puw) + V- (WWu) — Vp (28)

V-u=20 (29)

Este sistema lida com trés questbes principais, primeiro, a
incompressibilidade que leva a falta de equacao de evolugao de pressao e requer
um tratamento especial para acoplamento pressao-velocidade, as duas outras
questbes da esquerda estdo relacionadas ao termo advectivo que tem que ser
estabilizado e particularmente por sua nao linearidade. A estabilizagdo € tratada
pelos métodos apresentados anteriormente neste capitulo. Em relacdo a nao
linearidade, ela pode ser resolvida usando um sistema nao linear ou pela
linearizagdo, que € a opgao escolhida. Portanto, o termo advectivo é linearizado:
(DAMIAN, 2013)

0 0
V-(puu)=2vfuf-5f=ZF uf=aPuP+Z au, (30)
f f N

A pressdao é discretizada nos centros das células e as velocidades sao
0,
calculadas nas faces na forma de fluxos, portanto o fluxo F é calculado apenas de

«° eventualmente no primeiro passo de tempo; no restante do calculo, esse fluxo é
retirado do loop de pressédo-velocidade do passo de tempo anterior, 0 que garante a
aplicacado da equagao de continuidade (fluxo conservativo). Em relagéo a restricao
de incompressibilidade, ela sera tratada neste trabalho pelo procedimento SIMPLE
(Semi IMPlicit Linked Equations) (DAMIAN, 2013).
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2.2.1.2.1. Discretizagao da Pressao

Na ordem de derivar a equagao da pressdao, uma semi-discretizagdo da
equacao de momento vai ser usada: (JASAK, 1996)
au = H(v) — Vp (31)

No espirito do procedimento Rhie e Chow, o termo gradiente de presséo nao
é discretizado nesta fase. Sendo obtida a partir da forma integral da equagéo de
momento, usando o procedimento de discretizacdo descrito anteriormente.

O termo H(v) consiste em duas partes: a “parte de transporte”, incluindo
coeficientes da matriz para todos os vizinhos multiplicados pelas velocidades
correspondentes e a “parte da fonte” incluindo a parte da fonte do termo transitério e
todos os outros termos da fonte além do gradiente de pressao:

H(v) =— % au, + Z—z (32)

A forma da discretizacao para a equacgao da continuidade:

v-uzv-(aLVp)zv-(@)zzs-(@) (33)
P f f

P P

A forma final da equacgao de Navier-Stokes incompressivel é:

au, = HG) ~ 2S0), = 3 S[(,%Vzo)f] - ;S[(ﬂ}u (34)

f P P
O fluxo da face F é calculada de modo:
F:S._S.[(M)_(va)] @5)
! K K

Quando a equagao (35) ¢ satisfeita, os fluxos da face sao garantidos para

serem conservativos.

2.2.1.2.2. O Método SIMPLE para Acoplamento Pressao-Velocidade

Existem, atualmente, diversos métodos para tratar o acoplamento
pressao-velocidade. O objetivo de todos eles é criar uma equacgao para a pressao
que permita que o processo iterativo avance, observando a conservagao da massa.

A solucao correta de um problema de transporte de quantidade de movimento sera
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obtida quando o campo de pressodes introduzido nas equagdes de Navier-Stokes
gerarem velocidades que satisfagam a equagéo da continuidade (MALISKA, 2017).

Nos métodos de acoplamento como o Semi IMPIlicit Linked Equations
(SIMPLE), a pressao € escrita como a soma da melhor estimativa da pressao
disponivel, mais uma corregéo que é calculada de maneira a satisfazer a equagao
da continuidade. No que gera dois passos distintos: velocidades corrigidas e as
pressao avangadas (MALISKA, 2017).

Um algoritmo é formado pela metodologia SIMPLE abaixo: (MALISKA, 2017;
JASAK, 1996).

*
Passo 1. Estimar os campos de velocidade e pressao (p ), Calcular os coeficientes

das equacdes de movimento e resolver as equacgdes de acordo com:
apu*p = H(u) — Vp* (36)

Passo 2. Obter p' a partir de :

P

o feope fes)

Passo 3. Corrigir a velocidade estimada, obtendo o campo de velocidade que

F=5- l(ﬂ)f - (QLPVp)J (38)

Passo 4. Calcular a pressao através de:

satisfaz:

p=p + ap' (39)

Passo 5. Fazer p = p e recomecar no item (2) até convergéncia.

2.4. TANQUES AGITADOS

Uma das principais operacgdes unitarias utilizadas na industria € o processo
de mistura, definido como o movimento aleatorio de duas ou mais fases inicialmente
separadas. Quando ha um movimento induzido em uma forma determinada,
geralmente circulatéria, chamamos de processos de agitagdo. Essa operagao auxilia

em processos quimicos e fisicos em diversas aplicagcbes, como a mistura de
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liquidos, formagdo de dispersdes, transferéncia de calor e uniformizacdo de
temperatura (PRADA, 2015).

A eficiéncia do processo de agitagao esta diretamente relacionada ao tempo
e ao consumo de energia necessarios para atingir a mistura desejada, o que
impacta na minimizagao de custos de investimento e operacionais, proporcionando,
assim, maior rendimento. Como os processos de agitacdo ndo s&do completamente
compreendidos, diversos parametros precisam ser considerados. A fluidodinamica e
a geometria do sistema sao fatores-chave para entender esse tipo de processo,
embora as propriedades dos fluidos também influenciem significativamente o
desempenho da operagédo (PRADA, 2015).

Em vasos agitados com chicanas, o fluxo gerado pelo impelidor rotativo
interage com as chicanas estacionarias, gerando um fluxo turbulento complexo,
tridimensional e recirculante. O fluxo médio gerado pelo impulsor causa o
movimento em massa dos constituintes, responsavel pelo transporte convectivo de
momento, calor e massa. A turbuléncia gerada determina a difusdo de momento,
calor e massa. Assim, o desempenho geral de um vaso agitado depende fortemente
do campo de fluxo e das caracteristicas de turbuléncia associadas, produzidas pelo
impelidor (JOSHI et al., 2011).

A geometria do sistema de agitacdo € extremamente relevante, pois é
fundamental para a determinagéo dos perfis de velocidades no interior do tanque e
na caracterizacao dos escoamentos em sistemas de mistura. O design apropriado
de um tanque agitado assim como a otimizagdo do processo de mistura nesses
tanques requer um estudo de todas as variaveis que afetam potencialmente a
desempenho desse processo. Alguns desses parametros podem ser apresentados
como: a geometria do tanque; orientagdo e numero de impelidores; presenca de
chicanas e a folga do agitador em relagéo ao fundo do tanque (DA SILVA, 2020). A
Figura 1 abaixo mostra configuragbes de tanques agitados para a geometria do

tanque para dois tipos de fundos.

Figura 1. Tipos de tanques agitados: (a) tanque fundo reto; (b) tanque fundo abaulado ASME 10%.
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Fonte: DA SILVA, 2020.

2.4.1. IMPELIDOR

Uma das caracteristicas mais comuns na literatura, na influéncia da eficiéncia
de um processo de mistura, € o tipo de impelidor. Os impelidores mais comuns
podem ser classificados em cinco categorias: escoamento axial, escoamento radial,
alto cisalhamento, baixo cisalhamento e impelidores especiais. Cada classificacdo
esta relacionada a forma como o impelidor interage com o fluido, e cada tipo tem
aplicagdes especificas (MACIEL, 2013).

Se o objetivo é a mistura eficiente, € necessario utilizar uma configuragao que
proporcione um baixo tempo de mistura por unidade de volume € menor consumo
de poténcia por unidade de volume. A qualidade da mistura em tanques agitados
depende da distribuicdo da energia cinética média e turbulenta. Isso pode ser
alcancado controlando a turbuléncia em relagao aos padrbées de fluxo convectivo.
Um pequeno aumento na difusividade turbulenta pode reduzir o tempo de mistura,
mas um aumento maior (por exemplo, mais de cinco vezes) ndo resulta em uma
redugdo substancial no tempo de mistura. Assim, o projeto do impelidor deve
permitir a otimizagao dos padrdes de fluxo convectivo, mantendo niveis moderados
de turbuléncia (baixa difusividade turbulenta) (JOSHI et al., 2011).

2.4.2. CHICANAS

As chicanas tratam-se de placas metalicas verticais, instaladas ao longo da
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parede interna do tanque, que impedem a rotacédo do fluido como um corpo sélido.
Sua funcdo é converter o movimento de turbilhdo gerado pela rotagdo do(s)
impelidor(es) em um padréo de fluxo mais eficiente, adequado aos objetivos do
processo. Entre os beneficios proporcionados pelas chicanas estdo a redugao do
tempo de mistura, supressdo dos vortices, aumento da entrada de energia e
melhoria da estabilidade mecénica (KRESTA et al., 2015).

Em processos que envolvem grandes variagdes de viscosidade, as chicanas
podem ser necessarias. A escolha do numero, tamanho e posicionamento desses
dispositivos depende fortemente das caracteristicas especificas do processo, nao
havendo regras universais aplicaveis (KRESTA et al., 2015).

Os vortices gerados durante a agitagdo podem provocar diversos problemas
indesejados. Entre eles, destacam-se: (a) incorporagdo de ar, que pode causar
formagcdo de espuma em determinados processos; (b) vibragcbes no eixo,
principalmente quando o vortice atinge o impelidor inferior; (c) menor cisalhamento
entre o fluido e o impelidor, uma vez que o movimento se torna predominantemente
circular; e (d) transbordamento de material para fora do tanque (Barbosa, 2004).

Na industria em geral e especialmente na industria farmacéutica e
bio-farmaceutica diversas chicanas sao usadas, para diferentes fungdes e
aplicacdes, dentre elas estdo a Beavertail, Fin, D-type, H-Type, Finger. llustradas na

Figura 2.

Figura 2. Diferentes tipos de chicanas.

=
"’211

Fonte: SIRASITTHICHOKE et al, (2022)

2.3.3. NUMERO POTENCIA
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Em aplicagbes de mistura industrial, o consumo de poténcia por unidade de
volume é amplamente utilizado para processos de scale-up, scale-down e design.
Apesar de seu uso disseminado, a dependéncia do consumo de poténcia/energia
em relacdo a geometria do impulsor e do tanque é definida apenas de forma geral.
Isso se deve, em parte, a dificuldade de se obter medi¢des precisas de torque em
pequena escala e, também, as limitagdes preditivas da teoria do arrasto,
especialmente em fluxos tridimensionais com reciclagem (CHAPPLE et al., 2002).

Os primeiros estudos sobre consumo de energia datam de 1934, mas o
trabalho inicial de Rushton et al. 1950, é amplamente citado como pioneiro no
desenvolvimento dessa area. Usando analise dimensional, Rushton et al.

desenvolveram varios grupos adimensionais, incluindo o numero de poténcia, Np:

(CHAPPLE et al., 2002)

N =
P pN3D5

(40)

A poténcia normalmente é calculada medindo-se o torque (0) e a rotagéo do
eixo:
P = 2nNO® (41)

Variagdes no numero de poténcia (Np), devido a mudangas no diametro e nos

detalhes da construgao do impelidor, podem introduzir um grau de incerteza em uma
das especificagdes centrais para o projeto de equipamentos de mistura. Medigcbes
extremamente precisas do torque e do consumo de energia sdo necessarias para

resolver essa ambiguidade, pois, em escalas reduzidas, o torque diminui

drasticamente (0@ ~ DS). Embora o torque também aumente com Nz, existem limites

praticos de N devido a entrada de ar e a vibragdo mecanica (CHAPPLE et al., 2002).
3. METODOLOGIA

A metodologia do trabalho proposto € detalhada na Figura 3. Primeiramente
definimos a geometria base e otimizada, posteriormente criamos uma malha base
para essa geometria, e por finalidade € gerada uma solugdo numérica com base no
FVM.

Figura 3. Metodologia do trabalho desenvolvida.
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Fonte: o autor

3.1. GEOMETRIA

Foram criadas trés geometrias distintas para o estudo: uma para o tanque,
outra para o rotor e uma terceira para a chicana. Cinco variagdes de chicanas foram
consideradas, sendo duas comumente utilizadas na industria e outras trés
desenvolvidas para estudo e otimizagcédo. Além disso, em torno do rotor, foi gerado
um cilindro para representar o dominio rotativo, ou seja, a regidao onde sera aplicado
o MRF, que sera explicado mais detalhadamente no subitem 3.3.1. Um esquema

das partes da geometria proposta € apresentado na Figura 4.

Figura 4. Esquematizagéo das partes geometria.

g
5.3
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Fonte: o autor
Conduziram-se a geracao de geometrias basicas, como o tanque e o
impelidor (do tipo Retreat-Blade), além de diferentes tipos de chicanas. Para isso, foi
utilizado o software Solid-Edge. As dimensdes detalhadas da geometria estdo
apresentadas nas Figuras 5 e 6.

Figura 5. Geometria e dimens6es do tanque, cilindro e impelidor.

WRu G

77,6 mm

110 mm 25,4 mm

Fonte: o autor
Figura 6. Geometria e dimensbes das chicanas: (a) Beavertail; (b) Fin; (c) W; (d) WT; (e) WTC.
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Fonte: o autor

3.2. MALHA COMPUTACIONAL

Para garantir a precisdo dos métodos numéricos, € necessario que o dominio
contenha elementos para a computagdo das equagdes governantes. Isso significa
que as equacglOes interpretam a geometria por meio de uma discretizacdo em

pequenas partes, permitindo o calculo da solugdo para cada uma dessas
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subdivisbes. Dito isso, € evidente que, quanto maior a geometria, mais complexa
sera a configuragdo da solugdo e maior sera o custo computacional. Assim, lidar
com a relacao entre a discretizagao e custo computacional € uma tarefa crucial.

O tamanho da malha é uma das propriedades numéricas mais criticas para
qualquer modelagem de escoamento e mistura. Embora uma malha mais refinada
seja sempre preferivel para obter maior precisdo, ela costuma ser limitada pelos
recursos computacionais disponiveis. Na analise numérica, € uma pratica padrao
realizar um estudo de independéncia de malha antes de considerar a solugao final
(KRESTA et al.,, 2015). De modo, que realizasse um estudo de 3 tamanhos de
malhas diferentes, para cada uma das geometrias, e compara-se o erro gerado de
uma variavel para cada malha, de modo a minimizar o erro em relagédo ao tamanho
de malha.

Como o impulsor é a fonte do fluxo turbulento, a previsao precisa do fluxo e
das solugdes turbulentas ao seu redor € fundamental. O gradiente das variaveis de
fluxo é geralmente mais acentuado proximo ao impulsor, e por isso uma malha mais
refinada nessa regido € comumente utilizada (KRESTA et al., 2015).

Neste trabalho, utiliza-se malhas poliédricas em todo o dominio, adicionando
uma camada de inflagdo para captar as dinamicas dos altos gradientes. A Figura 7
mostra a malha gerada para o dominio. Dois dominios foram definidos para a
geracado da malha: um contendo o cilindro (dominio rotativo) -impelidor (Cl) e outro
envolvendo o tanque-cilindro-impelidor (TCI), permitindo que a parte rotativa da
geometria seja adequadamente computada pela solugdo numérica. A Tabela 3
apresenta os parametros propostos para a criagdo da camada de inflagdo para os

dois dominios, de acordo com o valor de Y+.

Tabela 3. Parametros camada de inflex&o.

Dominios
Parametros TCI Cl
Y+ 30 30
Camadas de Inflexdo 13 13
Max. Growth Ratio 1.21 1.21
Primeira Camada 6,70E-05 6,70E-05
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Ultima Camada 6,79E-04 6,79E-04

Fonte: o autor

Figura 7. Design da malha para as geometrias: (a) Impelidor, (b) dominio rotativa, (c) chicana, (d)

camada de inflexdo.

Fonte: o autor

3.3. METODOS NUMERICOS

O procedimento de solugdo comeca com o movimento da malha, necessario
para capturar a rotacdo do impelidor. Isso é realizado faciimente definindo um
dominio rotativo ao redor do impelidor (Figura 1), onde é imposta uma rotacéo de
corpo solido com uma velocidade angular prescrita em todas as células e limites
dentro dessa zona (DESHPANDE et al., 2017). Superficies nas quais as condigdes
de contorno sao definidos para cada um dos componentes do tanque e do impelidor,

como mostrado tanto na Figura 8 como na Tabela 4.

Figura 8. Esquema de condi¢ao de contorno.
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Fonte: DESHPANDE et al., 2017

Tabela 4. Parametros das condi¢cbes de contorno.

Superficies Condigao de Contorno Valor
Par Tan N&o deslizamento Velocidade = 0
Outlet (Tanque) Pressao Prescrita Pressao Hidrostatica
Chicana (Tanque) Nao deslizamento Velocidade = 0
Rotor (Impelidor) N&o deslizamento Velocidade = 0

Fonte: o autor
A simulacgéo rodada utilizando o abordagem de volumes finitos (FVM), em um
software comercial, STAR-CCM+, bem como o pos-processamento. O modelo de
tubulencia utilizado no presente trabalho € o K-Omega SST. Os parémetros de
turbuléncia, previamente calculados, foram: energia cinética turbulenta (k) igual a
0,0360375 e dissipacao de energia (w) igual a 0,9369963231.

3.3.1. MRF

Os problemas de modelagem que envolvem zonas estacionarias (como
defletores) e moveis (como o impulsor) podem ser tratados de duas maneiras: o
método de multiplas referéncias de quadro (MRF) e o método de malha deslizante.
O MRF é o mais simples e € adequado quando os fluxos entre as zonas interior e

exterior se tornam uniformes rapidamente. Como as interacdes entre o impulsor e 0
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defletor sdo relativamente fracas, e grandes efeitos transitorios néo estdo presentes
em tanques de mistura, o método MRF pode ser utilizado (VAKILI, M.H.).

3.3.2. CONVERGENCIA

A escolha dos critérios para interromper a execu¢do do programa € uma
decisédo critica. Alguns problemas possuem convergéncia lenta, e se a execugao for
interrompida com um critério inadequado, o resultado ainda pode estar longe da
solucao ideal. Por outro lado, um critério muito rigoroso pode manter o programa
iterando sem necessidade (MALISKA, 2017).

A escolha do critério se torna simples quando os limites de variacdo da
funcdo sao conhecidos, permitindo até o uso de um critério absoluto eficiente. Um
critério comum na literatura é baseado em residuos e pode ser dado por (MALISKA,
2017):

k+1 k

¢

k

¢

¢

< € (42)

Deve-se prestar atencdo ao fato de que os critérios de convergéncia s&o
necessarios em varios niveis dentro de um programa de simulagao, principalmente
para interromper os calculos quando as variaveis convergem ou dentro de solvers
de sistemas lineares (MALISKA, 2017).

4.RESULTADOS E DISCUSSOES

Nesta secdo, sao apresentados e discutidos os principais resultados obtidos
a partir das simulagcbes realizadas no software STAR-CCM+. Primeiramente,
aborda-se a validagdo do modelo numérico utilizando dados experimentais
disponiveis na literatura, e em seguida, analisa-se os resultados das geometrias
propostas para as novas chicanas.

Dois estudos foram conduzidos: o primeiro foi focado na validagdo das
simulagbes CFD comparadas a dados experimentais, enquanto o segundo se
dedicou a analise de desempenho das novas geometrias de chicanas desenvolvidas
no estudo. Para garantir a estabilidade e precisdo das variaveis, foram executadas

simulagdes com 2000 iteracdes, sendo analisados residuos e o torque gerado pelo
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agitador. A Figura 9 ilustra a convergéncia dos residuos e torque ao longo das

iteragdes, garantindo que o modelo estava devidamente estabilizado.
Figura 9. Convergéncia variavel: (a) residuos; (b) torque.
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Fonte: o autor

4.1. NUMERO DE POTENCIA
4.1.1. Validagao

Para validar o modelo, foram simuladas duas chicanas tradicionais
amplamente descritas na literatura: Beavertail e Fin chicana. A validagao foi
baseada na comparacao entre os valores simulados de torque e poténcia com os

resultados experimentais, com énfase na analise do numero de poténcia (NP), que

representa a eficiéncia da mistura gerada pela chicana.
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A independéncia de malha é um aspecto crucial na modelagem CFD para
garantir que o refinamento da malha néo interfira significativamente nos resultados
numeéricos. Para isso, foi realizada uma analise de independéncia de malha para as
duas chicanas tradicionais, conforme apresentado na Tabela 5. O erro médio entre o
refinamento da malha foi inferior a 1%, mostrando que os resultados sao

suficientemente confiaveis para comparacido com os dados experimentais.

Tabela 5. Independéncia de malhas chicanas Beavertail e Fin.

FIN BEAVERTAIL
Cell Np Cell Np
1 706976 0,612 530134 0,630
2 1349886 0,605 1364647 0,617
3 1864526 0,602 2168744 0,617

Fonte: o autor
Apods a validagcdo com diferentes refinamentos de malha, os resultados foram
comparados com os valores experimentais presentes na literatura, conforme a
Tabela 6. A chicana Fin apresentou uma boa concordancia entre os valores
simulados e os experimentais, enquanto a chicana Beavertail apresentou uma maior

discrepancia, o que também foi observado por outros autores, como
IRASITTHICHOKE et al. (2022).

Tabela 6. Experimental e simulado para chicanas Beavertail e Fin.

FIN BEAVERTAIL
Experimental 0,615 0,489
Simulagao 0,605 0,617
Erro 0,26% 12,84%

Fonte: o autor
A alta discrepancia observada para a chicana Beavertail pode ser atribuida a
formacdo de vortices complexos, que nao sdo completamente capturados por
modelos de turbuléncia tradicionais, como o0 modelo k-omega SST-MFR ¢é o principal

responsavel por nao capturar esse fendbmeno. Estudos anteriores, como o de
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IRASITTHICHOKE et al. (2022), sugerem que o uso de modelos de maior fidelidade,
como o LES (Large Eddy Simulation), pode fornecer resultados mais precisos para
geometrias que geram esse tipo de comportamento fluidodinamico.

No entanto, para a chicana Fin, os resultados numéricos mostraram boa
concordancia com os valores experimentais, validando a confiabilidade do modelo

numerico para as simulagdes de novas geometrias.
4.1.2. Analise novas chicanas

Com o modelo validado, foi possivel avancar para o estudo de novas
geometrias de chicanas, com o objetivo de melhorar a eficiéncia de mistura e reduzir
o consumo de energia. Trés novas geometrias foram propostas e simuladas:
W-Baffle, WT-Baffle e WTC-Baffle. A W-Baffle € uma versao modificada da
Beavertail, projetada para otimizar o perfil de fluxo dentro do tanque, removendo a
parte lisa da geometria original. A WT-Baffle foi desenhada para aumentar a area de
contato com o fluido, enquanto a WTC-Baffle foi otimizada para promover maior
homogeneidade de mistura, especialmente nas regides superiores do tanque, onde
€ comum ocorrer acumulo de fluido.

A Tabela 7 apresenta a analise de independéncia de malha para as novas
chicanas, detalhando o numero de células utilizadas em cada simulacdo e os

respectivos numeros de poténcia (NP) obtidos.

Tabela 7. Independéncia de malha para chicanas W-Baffle, WT-Baffle e WTC-Baffle.

W-Baffle WT-Baffle WTC-Baffle
Cell Np Cell Np Cell Np
1 548852 0,614 789267 0,570 1003976 0,521
2 1355811 0,595 1297726 0,582 1312780 0,520
3 1692964 0,595 1812907 0,580 1709127 0,524

Fonte: o autor

Observa-se que, para todas as geometrias, as simulagdes com malhas

contendo cerca de 1,3 milhdes de células apresentaram variagbes de numero de
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poténcia inferiores a 1% em relacdo as malhas mais refinadas, confirmando que a

convergéncia de malha é alcangada independentemente do refinamento adicional.

As chicanas W-Baffle e WT-Baffle apresentaram resultados superiores as
chicanas convencionais, como a Fin, com melhorias de 1,9% e 3,3%,
respectivamente, no numero de poténcia. No entanto, quando comparadas a
chicana Beavertail, essas geometrias registraram numeros de poténcia superiores,
com aumento de 9% e 10%, respectivamente. Esses resultados indicam que ambas
as geometrias modernas mantém uma conformidade adequada, ao mesmo tempo

em que oferecem vantagens em relagao a eficiéncia energética frente a chicana Fin.

A WTC-Baffle, por sua vez, demonstrou desempenho claramente superior
tanto em comparagdo com as chicanas convencionais quanto com as outras
geometrias analisadas. Em termos de numero de poténcia, a WTC-Baffle
apresentou uma melhoria de 9,5% em relagao a chicana Fin e um ganho de 3% em
relacdo a Beavertail. Esses resultados evidenciam que a WTC-Baffle oferece um
desempenho otimizado, com poténcia proxima ao valor mais eficiente ja reportado

na industria, destacando-se significativamente em relagéo as demais geometrias.

Portanto, as novas chicanas analisadas, especialmente a WTC-Baffle, ndo
apenas proporcionam melhorias significativas no consumo de energia em tanques
agitados, como também exibem caracteristicas de fluxo que as tornam superiores

as chicanas convencionais ja amplamente utilizadas na industria.

4.2. CAMPOS DE VARIAVEIS

A eficiéncia de mistura e o comportamento do fluido dentro do tanque foram
avaliados com base nos campos de velocidade, energia cinética turbulenta (k) e
dissipacdo de energia turbulenta (w). A analise dessas variaveis € crucial para
entender como as diferentes geometrias de chicanas afetam a movimentagdo do

fluido e a eficiéncia do processo de mistura.

Figura 10. Perfil de velocidade e streamline verticais para as chicanas: (a) Fin; (b) Beavertail; (c)
W-Baffle; (d) WT-Baffle; (e) WTC-Baffle.
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Fonte: o autor

No campo de velocidade, figura 10, observou-se a formagéo de vértices no

lado direito, onde nao ha chicana, e vortices menores abaixo do impelidor, o que é
comum. No entanto, verificou-se a presencga de vortices proximos as chicanas nos
casos das geometrias Fin, Beavertail e W-Baffle, indicando que essas chicanas nao
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eliminaram completamente os vortices. Em contrapartida, as novas geometrias
WT-Baffle e WTC-Baffle foram mais eficazes na quebra desses vértices ao lado das

chicanas.

Além disso, a uniformidade da velocidade em todo o tanque é crucial para
promover uma mistura eficiente e evitar a formagéo de vortices indesejados. A
chicana WTC-Baffle se destacou, apresentando maiores velocidades em todo o
dominio da chicana, o que indica uma maior capacidade de promover a

movimentacgao do fluido de forma mais eficiente.

Nesse contexto, também foi analisado o campo de velocidade em um plano

horizontal a 200 mm de altura no tanque, Figura 11.

Figura 11. Perfil de velocidade horizontal para as chicanas: (a) Fin; (b) Beavertail; (c) W-Baffle; (d)
WT-Baffle; (e) WTC-Baffle.

Velacity: Magnitude (mis)

=05

43



(e)

Fonte: o autor

No plano horizontal, foi observada uma menor velocidade nas proximidades
das chicanas Fin e Beavertail. Ja as novas chicanas suprimiram essa caracteristica
e conseguiram distribuir velocidades mais elevadas de maneira uniforme. No
entanto, a velocidade junto as paredes foi superior nas chicanas convencionais,
especialmente na Beavertail, o que pode justificar a formagdo mais acentuada de
vortices.

Outra variavel importante é a energia cinética turbulenta (Figuras 12 e 13),
que reflete a intensidade do fluxo turbulento. A agitagcdo em alta velocidade gera
maior turbuléncia, e essa energia se dissipa no fluido por convecgao e difusdo
(VAKILI, M.H.).

Figura 12. Perfil de energia cinética turbulenta vertical para as chicanas: (a) Fin; (b) Beavertail; (c)
W-Baffle; (d) WT-Baffle; (e) WTC-Baffle.

(a) (b)
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Fonte: o autor
Figura 13. Perfil de energia cinética turbulenta horizontal para as chicanas: (a) Fin; (b) Beavertail; (c)
W-Baffle; (d) WT-Baffle; (e) WTC-Baffle.
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Fonte: o autor

No eixo vertical, Figura 12, a geragédo de energia cinética turbulenta é alta
nas proximidades do impelidor, como esperado, dado que essa regido concentra
maior vorticidade e turbuléncia. As novas chicanas mostraram uma menor geragao
de energia cinética turbulenta para a mesma rotagdo, indicando uma maior

eficiéncia na quebra dos vortices.

No eixo horizontal, Figura 13, observamos uma redug¢ao da energia cinética
turbulenta nos cantos do tanque e uma diminuicdo perto do impelidor. Nas
proximidades das novas chicanas, houve uma maior uniformidade na distribuicdo da

turbuléncia, evidenciando a eficacia dessas geometrias em quebrar os vértices.

A dissipacédo de energia turbulenta (€), representada nas Figuras 14 e 15, é
outra variavel fundamental no fluxo turbulento. A taxa de dissipagdo afeta a

micromistura e as taxas de transferéncia de calor e massa, sendo crucial em
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sistemas como biorreatores, onde altas taxas de dissipacdo podem causar danos
celulares e reduzir o rendimento (VAKILI, M.H.).

Figura 14. Perfil de dissipagao turbulenta vertical para as chicanas: (a) Fin; (b) Beavertail; (c)
W-Baffle; (d) WT-Baffle; (e) WTC-Baffle.

1 Specific Dissipation Rate (s}
> 200 i Specific Dissipation Rate (is}
I )

(e)

Fonte: o autor
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Figura 15. Perfil de dissipagao turbulenta horizontal para as chicanas: (a) Fin; (b) Beavertail; (c)
W-Baffle; (d) WT-Baffle; (e) WTC-Baffle.
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Fonte: o autor

Em aplicagbes farmacéuticas, onde microrganismos estdo envolvidos e néo
podem ser degradados, € desejavel uma menor dissipagao de energia, para evitar o
aquecimento indesejado do tanque. No eixo vertical (Figura 14), notou-se que as
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novas chicanas, especialmente as WT-Baffe e WTC-Baffle, reduziram
significativamente a dissipagdo nas proximidades do eixo. No entanto, foi observada
uma dissipacdo mais elevada nas regides préoximas as paredes. Ja no eixo
horizontal (Figura 15), as chicanas WT-Baffle e WTC-Baffle apresentaram uma
reducdo perceptivel na dissipagdo ao longo das paredes do tanque, enquanto as
chicanas Fin e Beavertail acumularam dissipagdo no meio horizontal.

Essas analises demonstram que as novas chicanas, como as geometrias
W-Baffle, WT-Baffle e, especialmente, a WTC-Baffle, sdo capazes de otimizar o
desempenho do tanque de mistura, promovendo maior eficiéncia na quebra de

vortices e melhor distribuicdo de velocidade e turbuléncia.

5.CONCLUSAO

Este trabalho apresentou uma analise detalhada da aplicagdo de Dinamica
dos Fluidos Computacional (CFD) para o estudo de novas geometrias de chicanas
em tanques agitados, com foco na industria farmacéutica. Através de simulagdes
numeéricas realizadas no software STAR-CCM+, foi possivel modelar, validar e
comparar diferentes tipos de chicanas, incluindo as convencionais Beavertail e Fin,

e novas geometrias propostas, como a W-Baffle, WT-Baffle e WTC-Baffle.

Os resultados obtidos indicam que as novas geometrias, em especial a
WTC-Baffle, apresentaram ganhos significativos em termos de eficiéncia de mistura
e redugao do consumo de energia, quando comparadas as chicanas tradicionais. A
WTC-Baffle se destacou ao oferecer melhor distribuicdo de velocidade e menor
dissipagdo de energia, sendo capaz de otimizar o desempenho do processo de

agitagado em tanques de grande porte.

Essas inovagbes podem trazer importantes beneficios para a industria
farmacéutica, contribuindo para o desenvolvimento de processos mais eficientes,
com menor consumo de recursos € maior controle sobre a qualidade dos produtos
finais. Além disso, este estudo demonstra a relevancia do uso de CFD como uma
ferramenta poderosa na otimizacdo de processos industriais, abrindo novas
possibilidades para futuras pesquisas na area de modelagem e simulacao de fluidos

em tanques agitados.
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