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Entender o escoamento de fluidos em um sistema é de grande importancia
para a modelagem de diversos processos da industria quimica como, por exemplo, a
passagem de fluidos através de tubulacdes e a interacdo em misturas multifasicas. Ha
ainda o caso da homogeneizacdo em um reator de mistura, onde este fenbmeno é
amplamente estudado para modelar e compreender diversos processos, sobretudo
nas industrias farmacéutica e de petroleo. Entretanto, esses estudos parecem ater-se
apenas a estas industrias, sendo muito pouco encontrados quando se fala de
industrias alimenticias, cosmeéticas e de insumos. Nestas indastrias, os estudos de
processo parecem estar ainda muito baseados em etapas experimentais de tentativa
e erro, que ndo sdo capazes de acomodar peculiaridades intrinsecas, quando se
tratam de emulsdes ou reologias complexas. A técnica presente neste trabalho visa a
mudar essa abordagem, baseando-se na suposicédo de que emulsées com tamanhos
de particula similares resultardo em um produto com viscosidades similares. Sendo
conhecido o fato de que emulsdes cosméticas sao fluidos ndo-newtonianos, o objetivo
deste projeto visa a determinar a velocidade de rotacdo de turbina necessaria em
escala piloto para reproduzir fielmente uma mesma emulsdo obtida em escala de
laboratério. Para isso, foram empregados métodos em fluidodindmica computacional
(CFD) para quantificar a taxa de cisalhamento envolvida no processo, bem como a
sua influéncia no valor dos indices de escoamento que definem fluidos
nao-newtonianos. O trabalho envolveu uma etapa de coleta de dados reoldgicos
experimentais, através de fabricacbes em escala de laboratdrio. O processo de
fabricacao foi realizado variando gradualmente a taxa de rotacdo da turbina, com a
retirada de aliquotas a cada mudanca de velocidade angular. O processo de mistura
do fluido no reator de laboratério foi entdo reproduzido computacionalmente através
do programa de CFD Fluent 2019 R3, onde pbde-se quantificar, via simulacao, a taxa
de cisalhamento média envolvida na fabricacdo. Correlacdes entre taxa de
cisalhamento, velocidade de turbina e as constantes K e n, de caracterizac¢ao do fluido
como pseudopléstico pela lei de poténcia, foram determinadas. Estas correlacdes
foram entéo utilizadas nas simulac¢des do processo em escala piloto, que permitiram o
céalculo da taxa de cisalhamento média e das duas constantes de caracterizacdo do
fluido, para cada velocidade de turbina estudada. Dessa forma, foi possivel determinar
a taxa de rotagcdo da turbina do reator piloto que fornece a mesma taxa de
cisalhamento meédia que aquela testada em laboratério. Simulagbes numeéricas
adicionais, com taxas de rotacdo ndo utilizadas experimentalmente foram conduzidas
para comprovar a consisténcia do meétodo. A validagdo do mesmo deu-se
comparando os valores de K e n obtidos experimentalmente em escala piloto com
aqueles previstos pela simulagdo numérica no mesmo reator.
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1. Introducéo

Os produtos cosméticos tém um papel importante em nosso dia a dia,
garantindo nossos cuidados com higiene pessoal sob a forma de sabonetes, cremes
para pele e cabelos, xampus, condicionadores, géis, entre diversos outros. Nao é de
se surpreender, portanto, que o mercado de cosméticos projete atingir um valor de,
aproximadamente, seiscentos bilhdes de dolares até 2026 (DATA BRIDGE, 2020).

Desta forma, as diversas praticas de controle de qualidade destes produtos
tornam-se extremamente necessarias na inddstria, pois permitem garantir a
exceléncia dos produtos destinados ao mercado e otimizar a experiéncia do
consumidor. A ANVISA (2008) orienta em seu Guia de Controle de Qualidade de
Produtos Cosmeéticos os principais testes a serem realizados no que tange a garantia
de qualidade, sendo eles: ensaios organolépticos (aspecto, cor e odor), ensaios
microbiolégicos e ensaios fisico-quimicos (pH, densidade e comportamento

reoldgico).

Dentre estes ensaios, pode-se argumentar que 0 mais importante seja a
caracterizagao reoldgica destes produtos, pois ela esta intrinsicamente relacionada a
aceitacao pelo consumidor e ao desempenho da formulacdo em questdo, podendo
afetar inclusive fatores como fixagdo no cabelo (DEMOLINER et al, 2018) e
penetrabilidade na pele (SCHMIDBERGER et al, 2019). Além disso, em conjunto com
0s demais aspectos vistos acima, pode-se considerar que a reologia é a “impressao
digital” de um produto cosmético — é ela que distingue uma formulacdo da outra e

permite identificar um determinado produto.

Sendo assim, a reprodutibilidade destes parametros € importante no momento
de sua fabricag&o, ou seja, € preciso garantir o0 mesmo comportamento reolégico do
cosmetico independente da batelada ou do equipamento utilizado. Por isso, torna-se
importante compreender e quantificar detalhadamente os parametros fisico-quimicos
de um produto em questéo, para aplica-los nas etapas de formulacdo e engenharia de

processaos.

Na industria quimica em geral, isto € geralmente feito com o auxilio de
plantas-piloto, unidades de producéo pré-comercial de médio ou pequeno porte, que

tem como objetivo compreender e elucidar todas as operagdes unitarias envolvidas no
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processo de fabricagéo e escalonamento (scale-up), bem como garantir a integridade

do produto até que ele passe a ser produzido em fébricas reais.

Além disso, tém-se fortalecido na industria quimica nos ultimos anos o uso de
ferramentas computacionais para modelar processos industriais e formulacdes em
geral. Ainda assim, o uso de modelos computacionais no setor de cosméticos € ainda
muito pouco explorado. Jansen e Hoodgland (2014) destacaram, por exemplo, a
importancia da FluidodinAmica Computacional na area através de um estudo
semi-empirico de variaveis de processo e scale-up em emulsfes alimenticias e
cosmeéticas, enquanto Farell (2018) propde que as evolucbes computacionais em
CFD, ja muito consolidadas na industria farmacéutica, também seriam métodos
perfeitamente capazes de reproduzir estudos de processo, desempenho e envase de

produtos na industria de cosméticos como um todo.

1.1. Objetivo

O presente trabalho tem como obijetivo aliar a fluidodinamica computacional ao
estudo de scale-up de um processo de fabricacdo de emulsdo cosmética, entre um
reator de laboratério e um reator de planta piloto e propor um método de simulacao
computacional para prever a taxa de cisalhamento resultante nos dois reatores, como
forma de garantir a reprodutibilidade do processo e compreender detalhada e

numericamente as diversas variaveis envolvidas no mesmo.

Para isso, avaliou-se a correlacdo entre o comportamento reoldgico da
emulsdo, a geometria dos dois reatores e a velocidade de rotacdo dos seus
componentes, bem como a teorizagdo da sua influéncia nas propriedades

fisico-quimicas da amostra.
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2. Revisao Bibliografica
2.1. Reologia de Cosméticos

A ANVISA (2005) define os produtos cosméticos como formulagdes contendo
substancias e principios ativos naturais ou sintéticos, para uso externo do corpo e com
objetivo de embelezamento ou manutencdo da higiene pessoal. Por isso, 0s mais
diversos tipos de produto pertencem a essa familia, como xampus, condicionadores,
esmaltes, maquiagens e lo¢gdes. Assim como a finalidade de seu uso, cada tipo de
cosmeético difere muito em sua composi¢do. A industria cosmética possui 0 mais
variado arsenal de matérias primas a disposicdo, porém, pode-se destacar dois

principais alicerces — agua e 6leo.

A dispersdo de um componente em outro da-se o nome de emulsdo, que
constitui a base de grande parte dos produtos cosmeéticos presentes no mercado.
Sabe-se que agua e O6leo sdo imisciveis e, por isso, outros ingredientes
estabilizadores devem ser adicionados a formula para garantir a estabilidade da
emulséo (ROSEN, 2015).

As emulsdes sao composicdes termodinamicamente instaveis e
constantemente sujeitas a influéncias quimicas, microbiolégicas, de temperatura e até
mesmo forgas cisalhantes. O processo de emulsificagdo envolve, em sua esséncia, a
guebra das particulas de 6leo e a formacao de um filme interfacial &gua-6leo estavel.
Por isso, goticulas insuficientemente processadas acabam resultando em

coalescéncia, gerando duas fases completamente separadas (BRUMMER, 2006).

Essa juncao de fatores acaba gerando um comportamento reologico singular e
torna muito importante a compreensao detalhada das forcas que agem sobre esse

determinado tipo de fluido no momento da sua fabricacao.

Um estudo conduzido por Rajinder Pal (1996) mostrou que ha dois fenbmenos
contrarios concomitantes agindo no fluido — um macroscépico e outro microscopico.
Por um lado, hd o comportamento pseudoplastico caracteristico de emulsdes
cosméticas em que, sob cisalhamento, as moléculas se rearranjam de tal forma a
estarem na mesma dire¢cao do escoamento, diminuindo assim a viscosidade aparente

conforme as forcas cisalhantes aumentam.

Por outro lado, nota-se que o tamanho das goticulas de 6leo tem uma forte

influéncia na reologia da emulsdo, porém de maneira contraria: quanto menor o
12



tamanho da goticula, mais viscoso o fluido serd. Este fendmeno, apesar de
inicialmente contrario ao comportamento macroscopico, acaba na verdade
auxiliando-o, pois foi demonstrado (PAL, 1996) que o efeito pseudoplastico € muito
maior em emulsGes mais finas (muitas particulas pequenas) do que em emulsdes

menos processadas (poucas particulas grandes).

2.2. Componentes de Reatores e Efeitos ha Emulsao

A reducédo do tamanho de particula €, portanto, de carater crucial na reologia do
fluido que sera fabricado. Essa reducdo ocorre através da aplicacdo de tensdes
normais ou tangenciais na interface entre as fases aquosa e oleosa. Por isso, é
necessario escolher criteriosamente o tipo de equipamento envolvido na producao de

uma emulsao cosmética.

Uma particula de emulséo 6leo em agua se divide em partes menores quando
as tensdes cisalhantes aplicadas superam, em magnitude, as forcas interfaciais que
dao forma as goticulas. Para que isso ocorra, geralmente utiliza-se um equipamento
do tipo rotor-estator (também denominado de turbina ou emulsificador) para dissipar a
energia nas interfaces entre as duas fases. Uma distancia pequena entre a parte
rotatdria e a parte estacionaria do equipamento, geralmente na casa de milimetros,
acelera a emulsdo através da forca centrifuga do rotor ao mesmo tempo que a
desacelera devido a acdo do estator. As forcas cisalhantes resultantes acabam
diminuindo o tamanho da particula, que escoa dentro do reator de maneira laminar
(BRUMMER, 2006).

Segundo Rosen (2015), manual bem conhecido na induUstria cosmética, é
necessario que a emulsdo esteja uniforme ao longo de todo o conteldo presente no
reator. Isto é conquistado gracas a trés fendmenos que ocorrem simultaneamente em
um processo de mistura deste tipo: o escoamento do proprio fluido, a mistura
convectiva e a mistura difusiva. Além da turbina, empregam-se mais dois
componentes que asseguram a homogeneidade da mistura — os raspadores e as

hélices.

Rosen (2015) explica que, inicialmente, as forcas aplicadas por esses
componentes criam um gradiente de velocidade (e dessa forma uma taxa adicional de

cisalhamento) nas particulas do fluido que, por sua vez, estdo se movendo em
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velocidades distintas entre si. Uma vez que estas velocidades se tornam todas iguais,

pode-se considerar que a mistura estd ocorrendo corretamente.

Ainda de acordo com Rosen (2015), as hélices sdo o componente responséavel
por mover a porc¢ao do fluido que esta na superficie em direcédo a turbina, para que as
goticulas possam ser quebradas e para que o fluido possa ser propriamente
recirculado. Geralmente, sdo compostas por dois ou trés impelidores, tém um

diametro relativamente pequeno e admitem velocidades entre 150 e 2500 rpm.

Devido ao seu formato, as hélices geram um escoamento predominantemente
axial que deslocam o fluido para baixo, ao mesmo tempo que seu deslocamento radial
também move o fluido tangencialmente. Rosen (2015) elucida que a juncao destes
dois tipos de velocidade é responsavel, inclusive, pela geracao de um vortice em torno

dos impelidores.

Os raspadores, por sua vez, ttm como funcéo principal a remocéo de partes do
fluido que possam vir a estar coladas na parede do reator. Quanto mais viscoso 0
fluido, mais a acao dos raspadores € necesséria. O escoamento tangencial criado por
eles confere cisalhamento adicional, garante a redistribuicéo espacial do fluido e cria,

em conjunto com a hélice, um escoamento de carater laminar.

by

Devido a essa combinacdo de atributos, a juncdo de turbina, hélices e
raspadores compfe a grande maioria dos reatores empregados da industria de
cosmeticos. (ROSEN, 2015).

2.3. Scale-Up de Reatores da Industria Cosmética

O controle dos trés componentes € o principal foco de um estudo de scale-up,
pois séo eles que garantem todo o perfil mecanico da mistura. Caso os fenbmenos
gue ocorrem na etapa de desenvolvimento em reator de laboratorio néo se repita em
um reator de maior escala, ndo ha como garantir a qualidade da emulsdo ou do

produto como um todo.

O scale-up torna-se um estudo bastante complexo no caso de emulsdes
especificamente, pois as variaveis que determinam o perfil de forcas variam muito
com o volume, tamanho e formato dos componentes do reator. De maneira geral, os
principais pontos a serem considerados em um scale-up sdo: a qualidade da mistura,
o tamanho e formato da hélice, a velocidade da hélice, a razéo D/T (diametro da hélice
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sobre diametro do tanque), taxa de recirculacéo e troca de calor e energia.

Segundo Rosen (2015), h& trés “regras de ouro” que garantem confiabilidade a

um scale-up. Séo elas:

¢ O mesmo formato de impelidor deve ser utilizado no laboratério, na
planta piloto e na fabrica.

e A velocidade tangencial (produto entre a velocidade angular e o raio) da
extremidade da hélice deve manter-se na mesma magnitude.

e Ataxa de recirculacao dentro do reator deve ser mantida a mesma. Esta
€ calculada através da capacidade de bombeamento da hélice, dado

usualmente fornecido pelo fabricante da pega.

Ha, contudo, dois pontos de atencdo importantes para estas regras. A primeira
guestdo € a dependéncia de dados fornecidos pelo fabricante dos componentes. A
grande maioria dos testes de desempenho (como a prépria taxa de recirculacdo, por
exemplo) sdo feitos usando &gua como fluido de estudo. Isto claramente néo
contempla casos de fluidos ndo-newtonianos ou formulas mais complexas, fazendo
com que seja necessario a conducao de um novo estudo para cada formula ou grupo

de formulas a ser fabricado.

O segundo ponto a ser considerado é que, para a grande maioria das industrias
cosméticas atuantes hoje em dia, a sua colecdo de reatores e equipamentos
disponiveis ja é fixa. O estudo de scale-up nao tratara, portanto, de escolher o design
apropriado de um reator de larga escala, pois 0 mesmo ja existe. Desta forma,
escolher o formato e tamanho das hélices e da turbina como variavel de controle
torna-se inviavel, ja que esta mudanca néo pode ser feita dentro do prazo de um novo

projeto e pode inclusive acarretar um investimento muito elevado.

Dessa forma, o estudo do scale-up na industria é feito muitas vezes com
meétodos experimentais e generalizados, sendo muito dependente da pratica
empregada nas fabricacbes e sendo baseado em grande parte na experiéncia
industrial dos engenheiros. Isto acaba dando margem a ocorréncia de perdas no
processo e ndo-conformidades no produto final, devido a efeitos que ndo podem ser
facilmente previstos empiricamente. Faz-se necessario, portanto, um mecanismo
matematico que estabeleca uma analise critica das variaveis de processo envolvidas,

gue aumente a reprodutibilidade do mesmo e cujo sucesso seja menos dependente
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do operador humanao.

Como elucidado anteriormente, a complexidade fisico-quimica das emulsdes
gue compdem o portfélio da industria de cosméticos adiciona um grau de dificuldade
no que tange ao scale-up do seu processo de fabricacdo. ldealmente, o scale-up
deveria envolver uma analise extremamente detalhada do mecanismo de quebra de
particulas da fase oleosa, devido a sua consideravel influéncia na reologia do fluido
em questdo. E natural fazer a associacdo de que duas emulsdes de mesma
composicdo quimica e com igual perfil de distribuicdo de particulas terdo mesma
viscosidade. Garantir a reprodutibilidade do tamanho de particulas da emulsdo em

diferentes escalas seria, em sua esséncia, garantir a reprodutibilidade do processo.

Esta proposta, contudo, é extremamente desafiadora. O mecanismo de quebra
e balanco populacional de particulas em emulsdes cosméticas ndo foi, até o
momento, descrito matematicamente em qualquer literatura. O estudo deste
mecanismo e a criacdo de uma modelagem mateméatica para ele € um trabalho
bastante complexo, que envolve testes em equipamentos especificos de andlise

fisico-quimica e cuja deducao mateméatica pode se mostrar muito laboriosa.

Tendo como base estas complexidades e a literatura disponibilizada por Rosen
(2015), acredita-se que a melhor alternativa para garantir o perfil fluidlomecanico entre
dois ou mais reatores €, entdo, a manutencdo da taxa de cisalhamento média dentro
do reator. Ao olhar-se apenas para o cisalhamento, remove-se a complexidade do
estudo de balanco populacional das particulas, ao mesmo tempo em que se permite
garantir uma analise suficientemente aprofundada do processo. A estratégia
abordada pelo presente trabalho €, portanto, utilizar a fluidodindmica computacional
para propor um método de scale-up a partir da taxa de cisalhamento média, para

modelos de reatores ja instalados em plantas de cosméticos existentes atualmente.

2.4. CFD - Fluidodinamica Computacional

A FluidodinAmica Computacional ou CFD (do inglés Computational Fluid
Dynamics) é uma area de Fendbmenos de Transporte que usa métodos numéricos e
recursos graficos para analisar e resolver problemas complexos envolvendo

escoamento de fluidos.
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Devido a importancia de compreender os diversos tipos de escoamento e a
disponibilidade no mercado de diversos softwares renomados, os estudos em CFD se
estendem hoje em dia pelas mais diversas areas das ciéncias, tais como a
aerodinamica, engenharia biomédica, engenharia ambiental, meteorologia e
mecanica (ANSYS, 2011).

Tais métodos empregados por CFD visam a solucionar numericamente as
equacbes de conservacdo de massa e movimento, podendo também acoplar

equacdes de energia e de espécie quimica, a depender da configuracao do problema.

Independentemente de sua area de aplicacéo, a resolucédo de um problema de
fluidodinamica computacional envolve cinco etapas: confeccdo da geometria,
elaboracdo da malha, descricdo matemética do cenério, resolugdo numérica e
pos-processamento dos dados. Algumas destas etapas s&o discutidas

detalhadamente a seguir.

2.4.1. Geometria

A geometria €, em sua esséncia, a representacdo bi ou tridimensional do
espaco fisico onde ha escoamento de fluido, denominado dominio computacional.
Este pode ser, por exemplo, o espaco interno e/ou externo de um equipamento ou a
regido em torno de uma planta industrial. E, portanto, a representacédo gréafica e

computacional do cenario presente na vida real.

Geometrias podem ser confeccionadas com o auxilio de programas
especializados de CAD (Computer Aided Design) e devem ser feitas de forma a
representar fielmente a realidade, levando em conta todos os componentes do
dominio e os fatores externos a ele que possam servir de influéncia. Contudo, devido
ao fato de simulacbes em CFD geralmente exigirem muito poder computacional e
estarem consideravelmente propensas a problemas de convergéncia, pode-se fazer
necessaria a realizagdo de determinadas simplificacdes. Tais simplificacbes podem
envolver, por exemplo, a suavizacdo de angulos e bordas, a utilizacdo de eixos de
simetria e até mesmo a supressao de alguns componentes em areas da geometria

com pouca influéncia no resultado final (ANSYS, 2011).
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2.4.2. Malha

As equacoOes diferenciais de continuidade e conservagao de movimento linear
possuem apenas solucdes numéricas para a grande maioria dos casos, apresentando
um consideravel problema no que tange as suas solucfes analiticas (SCHIFFEL,
2001). Desta forma, para tornar possivel a andlise dos mais diversos tipos de
escoamento, uma estratégia necessaria envolve a discretizacdo do dominio em
pequenos subvolumes, onde as solucbes para estas equacfes serdo calculadas

localmente.

A classificagdo mais pertinente de uma malha diz respeito & conectividade

entre seus subvolumes, podendo ela ser uma malha estruturada ou nao-estruturada.

Uma malha estruturada (Figura l1la) tem seus elementos regularmente
conectados e distribuidos em uma estrutura de linhas e colunas. E uma malha em que
cada elemento possui 0 mesmo numero de elementos em sua vizinhanca e onde se

segue um padrao reproduzido igualmente em todas as dire¢cdes do espaco 3D ou 2D.

No caso das malhas nao-estruturadas (Figura 1b), a regra acima néao € vista,
apresentando-se apenas uma conectividade irregular. A distribuicdo dos subvolumes
da geometria é praticamente aleatéria, podendo ser formada por elementos
tetraédricos, hexaédricos e prismaticos e sem nenhuma regularidade quanto ao

namero de elementos vizinhos (ALLISON, 2020).

S AV RN
(a) (b)

Figura 1 — a) Malha estruturada b) Malha nao-estruturada.

O método de malha ndo-estruturada emergiu como uma alternativa no caso da
discretizacdo de geometrias mais complexas, pois ele promove técnicas adaptativas

gue melhor distribuem os elementos e nds nestas areas. Por outro lado, este método
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possui a desvantagem de demandar maior esforco computacional e dificultar a
convergéncia (BONO e AWRUCH, 2007). Sendo assim, uma alternativa usualmente
aplicada para estes casos envolve a criacdo de uma malha hibrida (Figura 2),

combinando partes estruturadas e nao-estruturadas.

Figura 2 — Exemplo de malha uma hibrida em um tubo de injecao.

Quando malhas ndo-estruturadas sao utilizadas, é comum a utilizagdo de uma
camada de elementos prismaticos na parte mais singular das geometrias: as paredes.
Isto porque a velocidade de um fluido que escoa imediatamente proximo a uma
parede solida deve ter a mesma velocidade tangencial que ela, fendmeno que recebe
0 nome de condi¢cdo de ndo deslizamento (GRAEBEL, 2002). Esta condicdo acaba

uma camada limite, onde grandes gradientes de velocidade ocorrem.

O numero de elementos e qualidade da malha s&o cruciais para a obtencao de
uma solucdo numérica proxima do real, que garanta a confiabilidade do resultado. O
refinamento da malha em elementos de tamanhos menores pode aumentar a acuracia
da solucdo, porém, quanto menor o tamanho dos elementos, mais esfor¢o
computacional é requerido. A qualidade da malha, por sua vez, é avaliada através
alguns parametros geométricos importantes, sendo os dois principais chamados de

Skewness e Orthogonal Quality.
e Skewness

Define-se por skewness a diferenca percentual entre o formato do elemento e o

formato de um elemento equilateral de mesmo volume. E uma medida para expressar
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0 quanto um elemento esta distorcido e longe do formato considerado ideal. Células

com altos indices de skewness tendem a gerar solu¢gées numéricas inveridicas.
e Orthogonal Quality

Orthogonal Quality trata-se, por sua vez, do quéo préximo o angulo entre as
faces adjacentes de um elemento aproxima-se do ideal. Assim como o skewness,
também é expresso em percentual, mas tem dependéncia oposta — quanto maior o
indice, mais a solucdo numeérica se aproxima do valor real. A Tabela 1 indica os

valores recomendados de ambos os parametros.

Tabela 1 — Métricas de qualidade da malha

Parametro Valores Recomendados
Skewness 0-0,8
Orthogonal Quality 0,2-1

Embora esta seja a faixa recomendada, uma regra geral de criacado de uma boa
malha dita que a skewness maxima ndo deve ultrapassar 0,95. Valores acima disso
podem causar dificuldades de convergéncia e forcar o emprego de métodos
numeéricos de maior demanda computacional (ANSYS, 2011). Cabe ao usuario,
portanto, definir o limite aceitdvel para suas simulacbes através de testes com

diversas malhas.

Todas estas ferramentas contribuem para a criagdo de uma malha adequada,
apesar de ndao serem 0s UNicos requisitos necessarios. Adicionalmente, uma boa
pratica para a validacao de uma simulacao em CFD ¢ a realizagdo de um “Teste de
Independéncia de Malha”, que consiste em comparar os resultados obtidos para
diferentes graus de refino. Um resultado podera ser considerado confiavel se este for
independente da malha utilizada. Existem diversos métodos para este tipo de analise,
sendo interessante destacar o Método GCI (Grid Convergence Index), que consiste na
comparacdo entre pelo menos trés malhas através de um indice de convergéncia
pré-estabelecido (BAKER et al, 2019).
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2.4.3. Modelagem Matematica

A fluidodindmica computacional (CFD) consiste em resolver numericamente as
equacdes governantes de um escoamento, que contemplam as leis de conservacéo

da fisica:

e Conservacdo de Massa: a massa de um sistema fechado deve ser
constante ao longo do tempo; nada pode ser adicionado ou removido.

e Conservacdo de Momento: a taxa de variacdo de momento deve ser
igual a soma das forcas exercidas sobre um corpo (22 Lei de Newton).

e Conservacao de Energia: a taxa de variacdo de energia deve ser igual a
soma de calor adicionado ou removido e do trabalho exercido sobre uma

particula (12 Lei da Termodinamica).

Para cada tipo de estudo e cenario, outras leis ou relacdes constitutivas podem
ser necessarias para modelar matematicamente o problema. Alternativamente,
algumas simplificacdes podem ser aplicadas também a essas equacdes governantes

e constitutivas.

A equacdo da continuidade ou de conservacdo de massa e a equacao da
conservacdo de momento linear para um escoamento de fluido compressivel,

transiente e tridimensional sdo apresentadas nas Equacdes 1 e 2 (BIRD et al., 2002):
6p >N

5TV (pr) =0 (1)
p%z—ﬁP+pf—V-f 2

em que v é o vetor velocidade, p é a densidade, P é o gradiente de pressao, f

representa forgas gravitacionais ou eletromagnéticas e t € o tensor cisalhamento.

A Equacédo 1 expressa matematicamente a relagdo de igualdade entre a taxa
de variagcdo de massa dentro de um determinado volume de controle e o fluxo de

massa convectivo liquido, que passa pelas faces do volume de controle.

Na Equacgdo 2, o termo a esquerda € a derivada substantiva do momento,
representando as mudancas causadas pelo transporte convectivo e sua variagao com
o tempo. O primeiro termo do lado direito € o gradiente de pressao, que rege que 0
fluido devera escoar na direcdo de maior mudanca de pressdo. O segundo termo do
lado direito, por sua vez, classifica as forgas externas que agem sobre o fluido, como,
por exemplo, a gravitacional e a eletromagnética. Por fim, o terceiro termo do lado
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direito trata da taxa liquida do fluxo de momento linear devido aos efeitos moleculares
(viscosos) difusivos. Este termo precisa ser modelado através de uma equacao

constitutiva.

As forcas viscosas estao diretamente relacionadas a natureza das interacdes
moleculares de um determinado fluido. Este termo diz respeito a como a viscosidade
de um fluido reage a forgas cisalhantes aplicadas sobre o mesmo. Alguns fluidos
como agua, glicerina, ar e alcool possuem viscosidade constante e independente
dessas forcas de cisalhamento aplicadas, sendo conhecidos como fluidos
newtonianos. Nesses casos, o fluxo de momento € expresso pela lei da Viscosidade
de Newton (Equacgdo 3), em que o mesmo € diretamente proporcional ao tensor
deformacéo (y), também conhecido como taxa de cisalhamento. A constante de
proporcionalidade, por sua vez, é o que chamamos de viscosidade (), uma

propriedade intrinseca do fluido.
T =—puy = —u(Vi + ViiT) 3)

Ha, contudo, uma outra categoria de fluidos que ndo segue a Lei da
Viscosidade de Newton e cuja viscosidade € uma funcdo das tensbes cisalhantes
aplicadas sobre ele. A este grupo da-se o nome de fluidos ndo-newtonianos, que
podem se dividir em algumas subcategorias importantes (TROPEA et al, 2007).

Tabela 2 — Tipo de fluidos ndo-newtonianos

Tipo de Fluido Descrigao

Combinac¢ado de efeitos

Viscoelasticos Material Kelvin ou Anelasticos - .
elasticos e viscosos

A viscosidade aparente
Reopético aumenta ao longo da
Viscosidade Dependente do duragdo da tensao

Tempo A viscosidade aparente
Tixotrdépico diminui ao longo da duragdo
da tensdo

A viscosidade aparente
Dilatante aumenta conforme a tensdo
Viscosidade Independente do aumenta

Tempo A viscosidade aparente
Pseudoplastico diminui conforme a tensao
aumenta

Fonte: Tropea et al, 2007

22



A expressao matematica do termo difusivo € diferente para cada tipo de fluido,
e 0s modelos que melhor o descrevem também ndo sdo Unicos. Um fluido
nao-newtoniano pode ser descrito por diversos modelos, tais como a Lei de Poténcia,
Cross, Bird-Carreau e Herschel-Bulkley, por exemplo. A escolha do melhor modelo
dependera de uma analise aprofundada de dados experimentais (BARNES et al,
1993).

Este trabalho trata de um fluido n&o-newtoniano, pseudoplastico e em
conformidade com a Lei de Poténcia, também conhecida como correlacdo de
Ostwald—de Waele. Nesses casos, a relacdo entre viscosidade e cisalhamento é
definida através de uma variavel chamada viscosidade aparente (uer), conforme

expresso na Equacéo 4.
Hepr = K@) 1 4)

em que K recebe o nome de indice de consisténcia do fluido e tem unidade de Pa.s" e
n recebe o nome de indice de comportamento do fluido, que por sua vez é
adimensional. Quanto maior K, mais “viscoso” é o fluido e, quanto mais proximo n for
de 1, menor o desvio com relacdo a um fluido newtoniano. Se n for igual a 1, é um
fluido newtoniano; se n for menor que 1, o fluido é pseudoplastico; e se n for maior que
1, o fluido é dilatante (BLAIR, 1939).

No presente trabalho, sera abordado um escoamento laminar, incompressivel
e no regime estacionario de um fluido ndo-newtoniano que obedece a lei da poténcia
para a viscosidade aparente. Dessa forma, as equacdes de continuidade e movimento

vistas anteriormente podem ser escritas de acordo com as Equacdes 5 e 6,

respectivamente:
V- =0 (5)
PV (vv) = VP + V-, 7) (6)

2.4.4. Modelagem para Dominios em Movimento

De acordo com o manual de usuério do Fluent (2019), ha duas abordagens
possiveis no programa para modelar dominios em movimento. Se o dominio em
guestao nao altera seu formato a medida que se movimenta (ou seja, se ele possui um
movimento rigido), o escoamento do fluido neste dominio pode ser modelado atraves

do que se chama de Moving Reference Frame.
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Esta modelagem é usada para descrever, principalmente, o escoamento de
fluidos em turboméquinas e tanques de mistura. Em CFD, usualmente busca-se
modelar o escoamento a partir de um ponto de referéncia inercial, no que, para a

proposta de turbinas e tanques, ndo se aplica.

A modelagem através de Moving Reference Frame surge para remediar esta
guestao. Ela se trata, em sua esséncia, de adicionar um componente de aceleragcao
do referencial as equac¢des de movimento. O que estara se movendo nao € o fluido em
torno de um ponto de origem inerte. O que estard se movendo é, na verdade, o
sistema de coordenadas junto com o préprio dominio. Desta forma, a porcao de fluido
presente naquele dominio estarq parada em relacdo ao referencial, pois estara se
movimentando junto com ele. A porcao de fluido que estiver fora do dominio de
referéncia, por sua vez, estara em movimento em relacdo ao ponto de referéncia
(ANSYS, 2011).

Estacionario

Estacionério

(a) Ponto de Referéncia Inercial (b) Ponto de Referéncia Movel

Figura 3 — Reference Frame Usual vs. Moving Reference Frame em

rotor-estator.

A Figura 3 ilustra a diferenca entre o modelo usual e o Moving Reference
Frame através da esquematizacdo de um rotor-estator. No modelo usual, pode-se
perceber que a parte que se move com uma velocidade rotacional Q € o rotor. Isto &
natural e equivalente ao que um observador enxergaria acontecendo na vida real. No

modelo de Moving Reference Frame, por outro lado, percebe-se que o rotor esta
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estacionario em relacéo a nova origem e quem se move na verdade € o fluido exterior

a este dominio.

Os problemas envolvendo um ponto de referéncia em movimento rotacional
podem ser resolvidos usando a velocidade absoluta (v) ou a velocidade relativa (vr) de
um dominio, cuja relacao € expressa pela Equacgéo 7, onde r é o vetor posicdo e Q o

vetor velocidade angular.
3. =0—(Q x7P) )
A velocidade absoluta v pode entéo ser substituida nas Equacdes 5 e 6.

Dentro das modelagens de Moving Reference Frame, ha trés métodos
possiveis de serem utilizados. Aquele utilizado no presente estudo é o Multiple
Reference Frame. Este método € considerado o mais simples dos trés. Ele recebe o
nome de Single Reference Frame quando ha apenas um dominio mdvel, e de Multiple
Reference Frame quando sdo necesséarios diversos dominios diferentes para
descrever o movimento do fluido, o que é o caso no presente trabalho. O SRF pode
ser exemplificado em um caso em que haja uma unica hélice responsavel pelo
escoamento do fluido, enquanto o MRF é empregado quando h&a hélices em eixos
diferentes, multiplos rotor-estatores ou outros componentes de mistura com trajetorias

de diferentes raios, por exemplo.

Trata-se de uma aproximacdo no estado estacionario do movimento dos
dominios. Neste caso, considera-se que os dominios estdo girando junto com suas
origens e desconsidera-se a interacdo entre dominios vizinhos. Embora seja apenas
uma aproximacdao, este método € capaz de descrever com facilidade um modelo de
escoamento médio em relacdo ao tempo. Isto quer dizer que este método ndo € capaz
de demonstrar como o escoamento do fluido muda de acordo com o tempo, mas sim
fornece a configuragdo do escoamento uma vez que este atinge o estado

estacionario.

Segundo aconselhado pelo manual (ANSYS, 2019), o SRF/MRF descreve
muito bem casos em que as intera¢des entre o0 dominio estacionario e o rotatorio sao
relativamente fracas. Devido as suas simplificacdes, considera-se a principal

vantagem desse método a menor exigéncia computacional.

Quando a interacdo entre os dois dominios é consideravelmente maior (por

exemplo, num regime turbulento e de alto cisalhamento), os resultados obtidos
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através do SRF/MRF podem ser usados como estimativa inicial para o método Sliding
Mesh, que é um modelo mais refinado (ANSYS, 2011).

Quando uma solu¢éo acurada em fungdo do tempo € necesséria, utiliza-se este
método. E o método mais exato para descrever um problema de Moving Reference
Frame, justamente pelo fato de considerar o componente do escoamento transiente,
ou seja, dependente do tempo. Por outro lado, € o método de maior demanda
computacional. A sua grande diferenca em relagdo ao MRF é que o movimento dos
dominios é calculado com foco na interface entre duas zonas vizinhas, de forma a

explicitar o mais detalhadamente possivel a interacdo entre os dominios.

O Fluent (ANSYS, 2011) traz ainda mais uma alternativa aos dois métodos
anteriores. E sabido que o modelo MRF n&o é apropriado para casos em que 0
escoamento entre dois dominios ndo € uniforme. Por outro lado, sabe-se também que
o Sliding Mesh oferece necessariamente uma solucdo transiente e de alto custo
computacional. Em casos onde nao é possivel descrever o problema por MRF, mas
onde uma solucéo por Sliding Mesh também néo é factivel, surge uma terceira opcao:

0 método de Mixing Plane.

De acordo com o manual, sua principal diferenca para o MRF é que o0s
espacos adjacentes entre dois dominios ndo sado descritos fisicamente como
interfaces, mas sim como paredes de entrada ou saida de pressédo e velocidade.
Desta forma, a interacdo entre dois dominios pode ser calculada através de perfis de

velocidade circunferencialmente distribuidos.

2.4.5. Simulacdo Numérica

Geralmente, alguns métodos numéricos de discretizacdo sdo escolhidos para
atingir a solugdo aproximada das equagOes de movimento e continuidade, sendo
alguns deles: o método dos elementos finitos, método dos volumes finitos e 0 método

das diferencas finitas.

O Método dos Elementos Finitos (FEM) envolve a criacdo de elementos de
dimensdes estabelecidas (e desta forma, finitas), conectados entre si por nés. Para
cada elemento, as equacdes parciais diferenciais de conservacao sado formuladas
individualmente como func¢des mais simplificadas e descritas por um determinado

namero de graus de liberdade (SJODIN, 2016). As contribui¢ces de cada elemento
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séo entdo combinadas em um sistema de equacdes algébricas na forma matricial, que

é resolvido de forma a encontrar a solucéo final.

O Método de Diferencas Finitas (FDM) € matematicamente definido como um
meétodo de aproximacao das equacgOes parciais diferenciais através de equacdes de
diferenca, que se aproximam das derivadas reais. E considerado o método de
implementacdo mais simples, mas por outro lado € tipicamente usado apenas para
geometrias regularmente distribuidas. Dessa maneira, ndo costuma ser recomendado

para geometrias complexas e irregulares (OSSES, 2016).

O Método de Volumes Finitos (FMV), por sua vez, também divide a geometria
em pequenos volumes simplificados. Contudo, este baseia-se na conservagéo das
leis fisicas dentro de um volume de controle: o que entra no volume de um lado,
devera sair do outro lado. A simplificacdo das derivadas abrange, portanto, a
formulacdo de equacdes integrais de conservacdo do fluxo dentro de cada célula.
Estas integrais sdo entdo resolvidas de forma numérica e o valor aproximado da

solucao é obtido pelo sistema algébrico ja mencionado anteriormente.

Dessa forma, o sistema de equacdes diferenciais € transformado em um
sistema de equacles algébricas, que deve ser resolvido numericamente para cada

elemento da malha computacional.
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3. Metodologia

A proposta do presente trabalho visa a criar um método de scale-up, entre um
reator de laboratério e um reator semi-industrial, do processo de mistura de uma
emulsdo cosmética. O método proposto terd& como base a premissa vista
anteriormente de que este tipo de fluido é consideravelmente afetado pela taxa de
cisalhamento aplicada sobre ele e que, mantendo a mesma taxa média em dois
reatores diferentes, pode-se inferir que as emulsdes resultantes serdo similares.
Dessa forma, faz-se necessario a determinacéo da velocidade de turbina necessaria
no reator de escala piloto que garanta a mesma taxa de cisalhamento obtida no

mesmo processo no reator menor, de laboratorio.

Para isso, foi realizada uma primeira etapa de coleta de dados experimentais
da emulsédo fabricada em laboratorio, para melhor compreender a reologia do fluido e
como 0 mesmo se altera conforme o aumento da velocidade da turbina do reator. Em
seguida, a taxa de cisalhamento média para cada velocidade de turbina empregada
foi encontrada através de simulacfes computacionais. Por fim, os resultados foram
analisados de forma a estabelecer uma correlacdo matematica entre as velocidades
de turbina, taxa de cisalhamento e as constantes K e n do fluido ndo-newtoniano. Isto
foi feito com o intuito de elucidar o método de scale-up, cujas etapas estdo resumidas

na Figura 4 e seréo vistas detalhadamente nesta secéo.

Simulagdo Computacional do = P
Coleta de Dados Experimentais Prt::esso 3 [l:i ferentes Correlagdo das \{arlapoes de
do Reator de Laboratério _ _ Kenx Taxa"de Cisalhamento
Constantes K e n paro codo velocidade de turbing VE'OI:IdadES dE Turblna Equages de Scole-Up
Quantificagifo das Taxas de Cisalhamento K=fty)en=aly)

Simulacdo Computacional do Reator Piloto

empregando as Equacdes de Scale-Up
Quantificagdio das Toxos de Cisalhomento

Validacdo Computacional e Experimental

FIM do Método Proposto

Figura 4 — Fluxograma do método de scale-up proposto.

28



3.1. Coleta de Dados Experimentais

A primeira etapa do presente estudo deu-se na forma experimental, com o
objetivo de caracterizar o fluido estudado. Para isto, o fluido foi primeiramente

fabricado no reator de laboratério, em esquema de triplicata.

Devido ao fato da turbina/homogeneizador ser responséavel por empregar a
maior tensdo cisalhante no fluido (ROSEN, 2015), optou-se por empregar as
velocidades minimas de operacédo permitidas para as hélices e para o raspador. A
formulacao foi fabricada até a ultima etapa de homogeneizacéo, seguindo o protocolo
recomendado. Detalhes do processo de fabricacdo ndo poderdo ser explicitados
neste trabalho devido a questdes de sigilo industrial.

Durante a etapa de homogeneizacao da formulacéo, o estudo de influéncia da
turbina foi feito de forma a variar gradualmente a velocidade rotacional da mesma,
desde a velocidade minima permitida até a velocidade méxima, em intervalos de 500
rom cada. O fluido foi entdo agitado nessas configuragbes durante 5 minutos, a
temperatura e presséo constantes de 25°C e 1 atm. Entre cada intervalo, aliquotas de

cerca de 80 mL foram retiradas para analise da reologia.

O mesmo procedimento foi feito para a fabricacdo em escala piloto, com o
objetivo de obter-se uma batelada confirmatéria dos dados computacionais, para
validacdo experimental do método. Como o reator de escala piloto possui um intervalo
de operacdo menor, obtiveram-se menos aliquotas que no reator de laboratério e,
portanto, o intervalo de estudo da influéncia da turbina foi menor. E importante
salientar também que os dados experimentais da planta piloto consistem apenas de
uma Unica fabricagcdo (ou seja, ndo possuindo duplicata ou triplicata), devido a
limitacbes ndo previstas no tempo de projeto. A Tabela 3 ilustra os parametros

escolhidos para a fabricacdo nas duas escalas.

Em seguida, a reologia das aliquotas coletadas foi caracterizada com o auxilio
de um redmetro rotacional de placas paralelas, modelo Anton Paar MCR 102. Para
cada aliquota (e consequentemente para cada velocidade de turbina empregada), foi
obtida uma curva de caracterizacdo de viscosidade (em Pa.s) versus taxa de
cisalhamento (1/s). Destas curvas, foram retirados os coeficientes n e K da Lei de

Oswald-de Waele, apresentados na Equacéo 4.
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Tabela 3 — Dados Operacionais da Fabricagcdo em Batelada

Tipo de Reator

Velocidade dos
Raspadores (rpm)

Velocidade das
Hélices (rpm)

Intervalo de
Velocidades de
Turbina (rpm)

Laboratdrio

20

45

500 - 4500

Piloto

20

45

500 - 3000

Uma quarta fabricacdo no reator de laboratorio foi feita apds a realizagdo das
simula¢cées computacionais seguindo os mesmos protocolos, de forma a validar o

resultado encontrado pelas simulagdes e garantir a reprodutibilidade do processo.

3.2. Simulac¢des CFD

3.2.1 Geometria

A geometria foi desenhada com o auxilio do programa Space Claim 2020 R1,
componente do pacote ANSYS 2020 R1. Por se tratar de um estudo de scale-up entre
um reator de escala laboratorial e um de escala piloto, os dois tanques foram
desenhados tridimensionalmente no programa, de acordo com os desenhos técnicos

concedidos pelos fabricantes.

A estratégia escolhida foi criar uma geometria que representasse apenas a
regido dos reatores preenchida pelo fluido. Em seguida, forma criados subdominios
cilindricos para cada parte das duas geometrias de reatores: um dominio para a
turbina, um dominio para o raspador e dominios para as pas das hélices (3 para o
reator de laboratério; 2 para o reator do piloto). A regido restante compde entdo o

dominio principal do fluido.

A escolha deste tipo de geometria e das subdivisbes empregadas foi feita com
0 intuito adequa-la ao uso do método Multiple Reference Frame (MRF). Portanto,
trata-se na realidade de simular o fluido se movendo em torno das turbinas, hélices e
raspadores, ao invés de simular esses trés componentes se movendo em seu préprio

eixo e movimentando o fluido.
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3.2.2. Malha

Para a etapa de criacdo das malhas, utilizou-se o programa Meshing 2020 R1,
também embutido no pacote ANSYS. Devido aos fatores de qualidade ja destacados
anteriormente, foram criadas malhas hibridas utilizando-se elementos tetraédricos,
prisméaticos e piramidais. Foram aplicadas também camadas de inflation nas paredes
gue cerceiam o fluido para melhor descrever o escoamento nas paredes, usando o
método de Smooth Transition e gerando um total de 4 camadas. A qualidade das
malhas, por sua vez, foi quantificada pelos dois critérios ja mencionados

anteriormente, skewness e orthogonal quality.

De modo a realizar o teste de independéncia de malha, foram feitas 3 malhas
para cada geometria, aumentando-se gradativamente o refino entre elas, de forma
gue a malha seguinte possuisse pouco mais do dobro de elementos da malha
anterior. Este trabalho buscava inicialmente o emprego do método GCI, contudo,
devido a complexidade das geometrias e limitacdes de poder computacional, este
teste ndo foi possivel. Em vez disso, a independéncia das malhas foi abordada
através da comparacdo e monitoramento de variaveis importantes para o processo,
avaliando se estas variaveis mantinham-se constantes entre as trés malhas, bem

como o grau de erro entre cada uma delas.

Escolheu-se como parametro principal a taxa de cisalhamento média no
dominio da turbina, na maior velocidade possivel (4500 rpm para o laboratério e 3000
rpm para o piloto). A escolha deste parametro foi feita devido ao fato de que esta
regido apresenta a maior velocidade rotacional dentro do reator e, portanto,

representa o caso de maior stress no fluido.

A Tabela 4 demonstra as malhas geradas, bem como os parametros de
gualidade obtidos para elas. A Figura 5, por sua vez, destaca parte das malhas
geradas para o reator de laboratério e o reator de piloto. Pode-se observar a presenca

de inflation e de diversos elementos tetraédricos.
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Tabela 4 — Parametros de Qualidade das Malhas

Reator de Laboratorio

Reator de Piloto

Parametro Malha1l | Malha 2 Malha3 Malha4 | Malha5 | Malha 6
Numero de Elementos 2.732.717 | 5.732.109 | 13.754.481 | 3.718.269 | 5.638.800 | 11.056.791

Min 0 0 0 0 0 0

Skewness Maéx 0,998 0,9715 0,967 0,9661 0,965 0,958

Média| 0,252 0,244 0,229 0,265 0,257 0,236

Min 0,001 0,01 0,03 0,03 0,03 0,04

Orthogonal Quality | Max | 0,9972 0,9981 0,9986 0,999 0,999 0,999

Média| 0,737 0,755 0,768 0,729 0,735 0,762

(b)

Figura 5 — Destaque parcial da malha do reator de laboratério (a) e de piloto (b).

3.2.3. Simulac6es Numeéricas

As simulaces numéricas foram realizadas com o programa Fluent 2019 R2.

Como visto anteriormente, o estudo dividiu o fluido presente nos reatores em

dominios de hélices (trés dominios para o reator de laboratério e dois para o reator de

piloto), um dominio para o eixo dos raspadores e um dominio para a porcéao rotatéria

da turbina. A velocidade de cada zona foi configurada no programa conforme os

dados explicitados na Tabela 3.

O estudo nao considerou efeitos de troca térmica ou de energia, devido ao fato

de o processo experimental ter-se dado em condi¢cdes constantes de temperatura e
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pressdo. Também ndo foram considerados efeitos gravitacionais no escoamento do
fluido.

Conforme explicitado anteriormente, o processo de homogeneizagdo de um
cosmeético trata-se, na grande maioria das vezes, de um escoamento laminar, fato que

também foi especificado nas simulagdes numéricas.

Em relacdo as condi¢cdes de contorno, o estudo apenas se certificou de
especificar as “paredes” entre dois dominios adjacentes como interfaces entre duas
zonas contendo um fluido. Por tratar-se de reatores em batelada e sistema fechado,

nao ha nenhuma condicdo de entrada ou saida a ser especificada.

Para um melhor monitoramento da convergéncia e uma inicial coleta de dados
para o teste de malha, foi necesséria a criagcdo da taxa de cisalhamento média na
turbina como variavel de monitoramento. Para isso, criou-se um report file para
calcular a média volumétrica da taxa de cisalhamento a cada iteracdo ocorrida. A
convergéncia pode ser monitorada quantitativa e graficamente através da relacéo

entre o valor da taxa de cisalhamento e os residuos de continuidade e velocidade.

Para os casos de ambos os reatores, foi feita uma primeira simulagéo-teste
para determinar a minima grandeza dos residuos que garantisse a verdadeira
convergéncia da taxa de cisalhamento, utilizando o report file descrito acima. As
simulac@es foram consideradas convergidas quando os residuos de continuidade e
velocidade ficaram menores que 1le-07 e 1e-08, para o reator do laboratorio e piloto

respectivamente.

O fluido simulado foi caracterizado como incompressivel e ndo-newtoniano
pseudoplastico, modelado de acordo com a Lei da Poténcia (Equacéo 4) e de acordo
com os dados experimentais obtidos. A fim de reproduzir computacionalmente o que
foi obtido experimentalmente, foi necessario especificar diferentes valores de K e n
para cada velocidade de turbina empregada. De certa maneira, isto consiste em
considerar que para cada velocidade estamos tratando de um fluido diferente, com K e
n especificos para aquela velocidade. Isto € uma consideragédo razoavel, dado que
cada velocidade de rotacao da turbina implica em diferentes taxas de cisalhamento no
fluido de mistura e, portanto, diferentes emulsées com diferentes tamanhos e

distribuicdes de particulas.
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Desta forma, como as aliquotas experimentais do reator de laboratorio foram
obtidas em 8 intervalos de 500 rpm cada, foram necessarias 8 simula¢fes distintas,
com velocidades de turbina, K’s e n’s distintos. Uma vez que a simulacéo do caso de
menor velocidade (500 rpm) foi convergida, os valores obtidos foram utilizados como
chute inicial para a velocidade seguinte, mecanismo que se repetiu até atingir-se a

velocidade de turbina mais alta.

Com o resultado da taxa de cisalhamento média no reator de laborat6rio e 0s
respectivos valores de K e n empregados para cada velocidade, fez-se necessario
criar uma correlacdo para estas trés grandezas, de forma a elucidar um método de

scale-up para o reator de planta piloto.

Como discutido anteriormente, espera-se que a manutencédo de uma mesma
taxa de cisalhamento média entre dois reatores garanta um scale-up de sucesso. Ou
seja, se for possivel garantir a mesma taxa de cisalhamento no reator piloto que
aquela obtido em laboratério, pode-se também garantir que o fluido resultante tera o
mesmo K e mesmo n, e por consequéncia tera o mesmo comportamento reoldgico.
Por outro lado, devido as diferentes geometrias dos reatores, ndo se espera que uma
mesma velocidade de rotacdo da turbina em ambos forneca a mesma taxa de
cisalhamento média. Desse modo, considerando-se que o0 comportamento reolégico
do fluido no reator piloto € desconhecido no momento do scale-up, 0 que se pode
fazer é, em posse das simulagcdes numéricas do reator de laboratdrio, obter

expressfes matematicas que expressam K e n em funcao da taxa de cisalhamento.

Para inserir no Fluent K e n como funcdo da taxa de cisalhamento, foram
escritas “fungdes definidas pelo usuario” (User Defined Functions), que consistem em
linhas de codigo em C++ compiladas previamente a etapa de solugdo numeérica do

problema.

Uma vez obtidos os resultados das simulagfes computacionais de laboratorio e
piloto, péde-se definir efetivamente o0 método de scale-up proposto neste trabalho,
determinando qual a velocidade na turbina do reator piloto era necessaria para se
obter a mesma taxa de cisalhamento média para uma dada rotagdo de turbina no

reator de laboratério.

De modo a testar a consisténcia do método proposto, foram realizadas
simulacdes adicionais para o reator de laboratorio com velocidades de rotacdo de
turbina n&o utilizadas experimentalmente. As velocidades de turbina escolhidas foram
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1250, 1750, 2250, 2750, 3250 e 3750 rpm. Para essas simulagdes, os valores de K e

n foram determinados por interpolacao linear com os dados experimentais.

Posteriormente, 0 método de scale-up proposto permitiu determinar qual
deveria ser a velocidade de rotacdo da turbina no reator piloto que garantisse a
mesma taxa de cisalhamento obtida nestas simulagbes adicionais do reator de
laboratério. Foi conduzida entdo mais uma leva de simula¢des no reator piloto, onde
se comparou as taxas de cisalhamento encontradas com aquelas obtidas no reator de

laboratorio, para verificar se elas realmente eram iguais.

Por fim, a validacdo do método de scale-up proposto foi feita comparando os
resultados obtidos das simulagdes numéricas do reator piloto com os dados

experimentais obtidos na fabricagao realizada no mesmo.

Todas as simulacbes foram realizadas nas imediacbes do LabCFD da
Universidade Federal do Rio de Janeiro, utilizando um computador com processador
Intel Core i7 de 3.4GHz, 8GB de memodria RAM e operando com 4 processadores de
forma paralela. Para as malhas escolhidas apos teste de qualidade, as simulacdes
levaram em torno de 3 horas para o reator de laboratério e cerca de 8 horas para o

reator piloto.
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4. Resultados e Discussao

Os resultados de cada etapa discutida na metodologia sdo agora apresentados

detalhadamente.

4.1 Dados Experimentais

A Figura 6 apresenta o perfil reolégico fornecido pelo rebmetro de cada uma
das aliquotas retiradas do reator de laborat6rio para cada velocidade de rotacdo de
turbina especificada nos experimentos. Vale dizer que os valores apresentados se

referem a média das triplicatas, cujo desvio padrao maximo foi de 0,0051 Pa.s.

100

—@— 500 rpm
—— 1000 rpm
—&— 1500 rpm
—&— 2000 rpm
2500 rpm
—&— 3000 rpm
3500 rpm
4000 rpm
—@— 4500 rpm

Viscosidade Aparente (Pa.s)

0,1
0,1 1 10 100 1000

Taxa de Cisalhamento (1/s)

Figura 6 — Perfil reologico das amostras do reator do laboratério para cada

velocidade de rotacao de turbina especificada.

A Figura 6 evidencia que o fluido em questédo diminui de viscosidade aparente
conforme a taxa de cisalhamento aumenta, podendo entdo ser tratado como um fluido

nao-newtoniano com comportamento pseudoplastico.

Pode-se notar ainda na Figura 6 que, para baixas taxas de cisalhamento, a

viscosidade aparente da amostra aumenta com a velocidade rotacional da turbina, ou
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seja, com a taxa de cisalhamento média no reator. Por exemplo, para uma taxa de
cisalhamento de 1 s, a aliquota retirada com 500 rpm de rotacdo no reator do
laboratério possui viscosidade aparente de 25,963 Pa.s, enquanto que a amostra de
4500 rpm possui valor consideravelmente maior, de 29,902 Pa.s. Presume-se que
isso ocorre devido a memoéria do fluido, em que ele guarda a memoria do
cisalhamento submetido pela turbina, hélices e raspador. Como visto anteriormente,
guanto maior o cisalhamento aplicado, maior a viscosidade devido a distribuicéo
populacional do 6leo na emulséo. Este aumento no cisalhamento sera guardado na
memoria do fluido como sua viscosidade dindmica e, mesmo sob novo cisalhamento,

ele estd com a estrutura molecular de sua confeccéo.

Na medida que o redbmetro aplica cisalhamento durante o teste, o fluido
preservara o0 mesmo comportamento, até um determinado ponto onde o cisalhamento
do redbmetro se equipare ao cisalhamento que o fluido sofreu durante sua fabricacao.
Pode-se ver na Figura 6 que esta inversdo ocorre para taxas de cisalhamento
aproximadamente a partir de 126 s. Isso corrobora que para cada amostra tem-se

um fluido distinto, que deve entéo ter K e n especificos.

Conforme discutido na Sec¢éo 2.1, a tensdo provocada por altas velocidades de
turbina acaba diminuindo o tamanho das goticulas da fase oleosa, 0 que acaba
aumentado a viscosidade do fluido. Acredita-se que, por um lado, a viscosidade do
fluido aumenta em carater microscopico devido ao stress aplicado pelo rotor-estator;
por outro, o cisalhamento aplicado pelas placas paralelas do rebmetro ndo exerce
nenhum tipo de tensdo microscopica e dessa maneira apenas quantifica a tensdo
macroscopica sofrida pelo fluido, que causa a diminuicdo da viscosidade. Seriam
necessarias algumas analises fisico-quimicas adicionais e fora do escopo deste
trabalho, como granulometrias ou microscopias, para confirmar que isto de fato ocorre

durante o processo de mistura aqui estudado.

As curvas da Figura 6 foram ajustadas a Equacéo 4, de modo a determinar 0s
valores de K e n para cada velocidade de turbina do reator piloto. Os resultados
encontram-se na Tabela 4, onde pode-se confirmar pelos elevados coeficientes de

determinacdo R? que a lei de poténcia modela adequadamente o fluido em questéo.
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obtidas para servir como parametro para validacao do método de scale-up.

10

Viscosidade Aparente (Pa.s)
[EN

0,1

Tabela 5 — Parametros da correlacdo de Oswald-de Waele (Equacéo 4) para

diferentes velocidades de turbina do Reator de Laboratorio

Velocidade da Turbina (rpm) k n R?
500 24,484 0,254 0,9964
1000 23,598 0,254 0,9957
1500 25,318 0,251 0,9949
2000 25,289 0,244 0,9965
2500 28,172 0,220 0,9979
3000 31,758 0,183 0,9989
3500 30,446 0,187 0,9989
4000 32,221 0,174 0,999
4500 34,945 0,174 0,999

A Figura 7 apresenta a caracterizacao reologica das aliquotas do reator piloto,

10

100

Taxa de Cisalhamento (1/s)

—— 500 rpm
—e— 1000 rpm
—— 1500 rpm
—8—2000 rpm

2500 rpm
—e— 3000 rpm

Figura 7 - Perfil reolégico das amostras do reator piloto para cada velocidade

de rotac&o de turbina especificada.
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4.2 Teste de Malha

A geracao das 6 malhas indicadas na Tabela 4 mostrou ser um grande desafio,
devido a complexidade das duas geometrias envolvidas. A presenca de pas com
angulos retos e de raspadores multifacetados acabou acarretando diversos erros
iniciais e gerando malhas com altos valores de skewness. A complexidade das
geometrias resultou também em uma quantidade minima de células maior que 1
milh&o, o que usualmente é considerado uma malha computacionalmente pesada. A
confeccdo de malhas menos refinadas provou-se impossivel, com o programa

Meshing acusando “tentativas falhas de geragao da malha”.

O esfor¢co computacional para processar as maiores malhas de cada reator
implicou em simulagcfes pouco praticas e que levaram cerca de trés dias para serem
calculadas. Desta forma, apesar da inicial intencdo de utilizar-se um método mais
exato e apropriado de teste de malha (método GCI), o teste foi limitado apenas ao
monitoramento da taxa de cisalhamento média, por motivos de altissima demanda

computacional.

A Tabela 6 apresenta o resultado do monitoramento da taxa de cisalhamento

média nos dominios do reator de laboratério.

Tabela 6 — Taxas de cisalhamento médias no reator de laboratério com

velocidade de rotacao da turbina de 4500 rpm para as malhas da Tabela 4

Dominio Malha 1 (2.732.717 cél.) Malha 2 (5.732.109 cél.) Malha 3 (13.754.481)
Taxa de Média Taxa de Média Taxa de Média
Cisalhamento Total Cisalhamento Total Cisalhamento Total
Média (1/s) Média (1/s) Média (1/s)
Hélices 30,76 4447,56 15,919 2807,534 15,87 2809,129
Raspadores 10,834 4,9155 4,901
Turbina 4517,32 2989,12 2902,71
Fluido 80,55 21,84 22,92

Os dados acima mostram que os valores das taxas de cisalhamento média
para as Malhas 2 e 3 sé@o praticamente iguais, com erros relativos de menos de 1%. A
Malha 1, por outro lado, apresenta valores de cisalhamento completamente
diferentes. Uma analise gréafica de pés-processamento também demonstra que o perfil
do escoamento da Malha 1 é significativamente diferente e de menor qualidade,

porém, por nao ser possivel mostrar detalhes da geometria dos reatores devido a
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guestdes de confidencialidade, este resultado ndo pode ser mostrado.

Tendo em vista a similaridade de resultados entre a Malha 2 e a Malha 3, o
ganho em acuracia no resultado néo justifica 0 aumento significativo da demanda
computacional proveniente da criacdo de 8 milhdes de células adicionais. Portanto, a
Malha 2 foi escolhida como a mais adequada, por aliar um resultado confiavel a uma

demanda computacional baixa.

O mesmo tipo de analise também foi feito para o reator de piloto, cujo resultado

€ expresso pela Tabela 7.

De maneira similar ao reator de laboratério, pode-se perceber que os
resultados s&o praticamente iguais para as Malhas 5 e 6, representando um erro
menor que 5%. Este aumento do erro e maior sensibilidade da malha j& era esperado
devido a maior complexidade da geometria deste reator. Contudo, o erro relativo em si
€ pequeno e podemos considerar que a Malha 5 é a mais adequada, pelos mesmos

motivos elucidados anteriormente.

Tabela 7 — Taxas de cisalhamento médias no reator piloto com velocodade de
rotacdo da turbina de 3000 rpm para as malhas da Tabela 4

Dominio Malha 4 (3.718.269 cél.) Malha 5 (5.638.800 cél.) Malha 6 (11.056.791 cél)
Taxa de Média Taxa de Média Taxa de Média
Cisalhamento Total Cisalhamento Total Cisalhamento Total
Média (1/s) Média (1/s) Média (1/s)
Hélices 23,451 5492,37 15,4603 2858,06 16,126 2873,12
Raspadores 15,782 7,6879 7,701
Turbina 5601,98 2928,4 2992,7
Fluido 58,912 44,612 45,012

4.3 Simulagdo Numeérica

4.3.1 Reator de Laboratorio

A Tabela 8 apresenta as taxas de cisalhamento médias na turbina obtidas em
cada simulacdo numérica, correlacionando-as também com os valores de K e n

empregados em seu célculo.

40



Tabela 8 — Taxas de cisalhamento médias na turbina obitdas nas simulacdes

numeéricas do reator de laboratério com diferentes velocidades de rotacao da turbina

Velocidade de Turbina Taxa de Cisalhamento
(rpm) K n Média (1/s)
500 24,484 0,254 85,96
1000 23,598 0,254 253,65
1500 25,318 0,251 507,38
2000 25,289 0,244 814,98
2500 28,172 0,220 1092,45
3000 31,758 0,183 1592,90
3500 30,446 0,187 1886,27
4000 32,221 0,174 2398,74
4500 34,945 0,174 2807,54

Pode-se observar que a taxa de cisalhamento média dentro do reator &
significativamente pequena para valores baixos de rotagdo de turbina, sendo
especialmente baixa a 500 rpm. Contudo, pode ser que, nesta configuracdo, a rotacao
e o cisalhamento empregados ndo sejam suficientes para homogeneizar totalmente o
fluido, dado que as hélices e turbinas também estdo operando na minima velocidade

possivel.

Um ajuste dos dados da Tabela 8 permite correlacionar a taxa de cisalhamento
no reator de laborat6rio com a velocidade de rotacédo de sua turbina de acordo com a

Equacéo 8.
y = 0,0042-Q15%7° (8)

Para esta regressao, obteve-se um coeficiente de determinacdo (R?) de
0,9993, o que demonstra que a aproximacdo por uma funcdo exponencial é

apropriada.

A Tabela 8 permitiu também obter expressdes de K e n como fun¢bes da taxa
de cisalhamento para uso posterior nas simulagcdes numéricas do reator piloto. As

Figuras 8 e 9 mostram como foram ajustadas essas funcoes.
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Figura 8 — Ajustes do indice de consisténcia K como funcéo da taxa de

cisalhamento no reator de laboratorio.
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Figura 9 — Ajustes do indice de comportamento do fluido n como fungéo da taxa

de cisalhamento no reator de laboratorio.

Pode-se perceber que foram necessarias duas funcdes distintas para modelar
ambos K e n como fungéo da taxa de cisalhamento. Os dois parametros séao divididos
em duas zonas de valores, onde possuem comportamentos diferentes. E importante
notar que o valor utilizado para a taxa de cisalhamento é necessariamente positivo na
Equacado 5, tal que ndo é preocupante a previsdo de K e n para valores baixos
extrapolados desses parametros. Ambas as funcfes adotadas para baixos K e n
retornam valores plausiveis até taxa de cisalhamento nula. As fun¢fes adotadas para

altos valores de taxa de cisalhamento tendem a um valor aproximadamente constante
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dentro da faixa de taxa de cisalhamento esperada, de tal modo que ndo se espera

qgualquer problema de extrapolagao.

E de se destacar que algumas expressdes escolhidas para modelar K e n como
funcdo da taxa de cisalhamento nas Figuras 8 e 9 possuem coeficientes de
determinacdo R? bem baixos. Apesar disso, os erros de predi¢do resultantes para
estas fun¢Bes também sdo baixos, mostrando pouco impacto no resultado final dos

parametros, conforme mostrado na Tabela 9.

Tabela 9 — Erros percentuais de K e n

K K modelado | Erro (%) n n modelado | Erro (%)
24,484 24,084 1,63 0,254 0,254 0,01
23,598 24,386 3,34 0,254 0,253 0,25
25,318 24,842 1,88 0,251 0,248 1,13
25,289 25,396 0,28 0,244 0,235 3,70
28,172 27,686 1,725 0,22 0,217 1,55
31,758 30,203 4,897 0,183 0,185 1,30
30,446 31,404 3,146 0,187 0,182 2,88
32,221 33,194 3,021 0,174 0,176 1,39
34,945 34,422 1,498 0,174 0,173 0,52

4.3.2 Reator Piloto

As simulacdes numéricas do reator piloto utilizaram as fungbes de K e n
apresentadas nas Figuras 8 e 9 para caracterizar o fluido de mistura. A Tabela 10
explicita as taxas de cisalhamento médio na turbina obtidas com as simulacdes
numericas para cada velocidade de rotacéo da turbina. Sdo também apresentados os

valores de K e n para essas taxas de cisalhamento médias.

Assim como no caso do reator de laboratério, a regressao dos dados da tabela
nos permite concluir que a taxa de cisalhamento média em fungéo da velocidade de
turbina pode ser descrita por uma funcdo exponencial (Equagédo 9) com um bom

coeficiente de determinacédo R2 = 0,9967.
¥ = 0,0629013454 (9)

De modo avaliar a importancia de expressar K e n em funcdo da taxa de
cisalhamento, as simulacdes no reator piloto também foram conduzidas para valores
de K e n constantes e iguais aqueles determinados experimentalmente no reator de

laboratério para as mesmas velocidades de rotacdo da turbina. Os resultados
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gualitativos estdo apresentados na Figura 10 e os quantitativos na Tabela 10.

Tabela 10 — Taxas de cisalhamento médias na turbina e respectivos K e n

(Equacéo 5) obtidos nas simulacdes numéricas do reator piloto com diferentes

velocidades de rotacdo da turbina

Velocidade de
Turbina (rpm) Taxa de Cisalhamento Média (1/s) K n
500 256,99 24,392 0,252
1000 701,50 25,192 0,238
1500 1281,87 26,679 0,195
2000 1762,38 28,712 0,183
2500 2232,91 30,323 0,178
3000 2916,50 32,250 0,172
3500,00
Reator de Laboratério (K e n experimentais constantes)
3000,00 Reator de Piloto (K e n como fung¢des da taxa de cisalhamento)
Reator de Piloto (K e n do Reator de Laboratdrio - constantes)
— 2500,00
=S
S
@ 2000,00
€
©
=
a
O 1500,00
()
©
e
©
— 1000,00
500,00
0,00

500 1000 1500 2000

2500

Velocidadae de Turbina (rpm)

3000

3500

Figura 10 — Curvas de Velocidade de Turbina x Taxa de Cisalhamento para as

trés abordagens analisadas.

Pode-se ver na Figura 10 que ha pouca mudanca no perfil da taxa de

cisalhamento quando K e n sao utilizados como constantes, especialmente para

baixas velocidades de turbina, em que a maior diferenca, de acordo com a Tabela 11
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a seguir, € de aproximadamente 13%. Por outro lado, esta diferenca implica em

mudancas de mais de 30% na viscosidade resultante do produto.

Tabela 11 — Taxa de Cisalhamento média e viscosidade aparente obtidas nas

simulagdes do reator piloto como fungéo dos valores de K e n utilizados

K e n como fungdo da taxa de | K e n constantes e iguais ao do . )
cisalhamento Reator de Laboratério leferenga no leferenga no
Taxa de Taxa de Viscosidade calculo da c.alcul.o da
Velocidade | cisalhamento Viscosidade Cisalhamento Aparente . taxa de viscosidade
da turbina média aparente média Média Média cisalhamento aparente
(rpm) (1/s) (Pa.s) (1/s) (Pa.s) (%) (%)
500 256,99 0,385 282,84 0,363 9,14 6,00
1000 701,50 0,171 621,97 0,194 12,79 12,17
1500 1281,87 0,084 1235,62 0,122 3,74 31,15
2000 1762,38 0,064 1629,57 0,094 8,15 32,11
2500 2232,91 0,054 2041,80 0,074 9,36 27,42
3000 2916,50 0,044 2695,31 0,050 8,21 12,58

Dessa forma, conclui-se que levar em conta a variagéo de K e n com a taxa de

cisalhamento é um procedimento relevante, uma vez que ndo sdo esperadas (e a
Figura 10 confirma) as mesmas taxas de cisalhamento em ambos os reatores para
mesmas velocidades de rotacdo de suas turbinas. Isto ocorre devido as diferentes

geometrias dos reatores, conforme ja discutido.

4.3.3. Método de Scale-up Proposto

O método proposto pelo presente trabalho envolve, essencialmente, a
correlacdo entre as velocidades de rotacdo dos reatores e as taxas de cisalhamento
resultantes. Este método foi elaborado para que o operador, presente na planta piloto
da vida real, possa ter uma tabela, equagéo ou correspondéncia visual que indique a
velocidade de rotacéo de turbina a ser empregada, a partir da velocidade utilizada por

outros operadores no reator de laboratorio.
O método pode ser divido em trés etapas simples:

1. Leitura grafica da velocidade de turbina que se empregou ou pretende-se
empregar no reator de laboratério e leitura, no eixo y, da taxa de cisalhamento
correspondente;
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2. A patrtir do valor da taxa de cisalhamento correspondente (ou seja, do valor

do eixo y), traca-se uma reta que va de encontro a curva do reator de piloto;

3. Por ultimo, é feita uma interpolacao linear entre os dois pontos da curva que
cruzam a reta tracada (pontos A e B na Figura 12), de modo a quantificar a velocidade
de turbina do piloto que deve ser empregada para reproduzir o mesmo perfil de

escoamento daquele empregado em laboratorio.

A Figura 12 auxilia visualmente o passo-a-passo descrito acima.

3500,00

Reator de Laboratdrio (K e n experimentais constantes)

3000,00
Reator de Piloto (K e n como fung¢des da taxa de cisalhamento)

— 2500,00
<
=
8

@ 2000,00
€
©
ey
E

O 1500,00
v
©
©
x
©

= 1000,00

B 1
.
500,00 2
A
3
0,00
0 500 1000 1500 2000 2500 3000 3500

Velocidadae de Turbina (rpm)

Figura 12 — Representacgédo visual do método de scale-up proposto.

E importante frisar que, em um primeiro momento, foi feita a tentativa de criar
uma correlacdo matematica de scale-up entre as equacdes das curvas (Equacdes 8 e
9). Contudo, ndo foram encontradas correlacdes que descrevessem todos os pontos
das curvas de maneira satisfatoria, e, portanto, optou-se por uma abordagem que

garantisse o menor erro possivel, tal como a abordagem acima.
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4.3.4 Teste de Consisténcia do Método de Scale-up

De modo a testar a consisténcia do método de scale-up, foram realizadas
simulacdes adicionais do reator de laboratério com valores de velocidade de rotacéo
de turbina nédo especificados experimentalmente. Assim, as taxas de cisalhamento
para valores intermediarios de velocidade de rotacdo de turbina do reator de

laboratorio foram calculadas computacionalmente.

A Tabela 12 apresenta as taxas de cisalhamento resultantes, bem como os K's
e n’s correspondentes, obtidos através das fungdes apresentadas nas Figuras 8 e 9.
Os resultados apresentados estdo condizentes com o esperado, pois seguem a
previsao exponencial descrita pela Equacéo 8.

Aplicando o método de scale-up proposto, péde-se entdo determinar qual deve
ser a velocidade de rotacdo da turbina do reator piloto que obtenha a mesma taxa de

cisalhamento do reator de laboratério.

Tabela 12 — Taxas de cisalhamento médias na turbina e respectivos K e n
(Equacéo 4) obitdos nas simulacdes numéricas do reator de laboratoério para

velocidades de rotac&o da turbina adicionais

Velocidade da Taxa de

Turbina (rpm) | Cisalhamento (1/s) k n
1250 362,535 24,458 0,253
1750 609,963 25,304 0,248
2250 919,254 26,731 0,242
2750 1357,426 29,965 0,251
3250 1776,35 31,102 0,185
3750 2057,45 31,334 0,177
4250 2342,89 33,583 0,174

A Tabela 13 apresenta os valores de velocidade de rotagéo da turbina do reator
piloto determinados pelo método de scale up e as respectivas taxas de cisalhamento

obtidas com as simulacfes numéricas do mesmao.

47



Tabela 13 — Velocidades de rotacéo da turbina do reator piloto, determinada
pelo método de scale-up proposto em funcéo da velocidade de rotacéo da turbina do
reator de laboratorio, e respectivas taxas de cisalhamento obtidas com as simula¢des

numericas do reator piloto

Velocidade de Taxa de Cisalhamento Velocidade
Turbina em (1/s) Correspondente no
Laboratdrio (rpm) Piloto (rpm)
1250 362,54 618,73
1750 609,96 897,04
2250 919,25 1187,59
2750 1357,43 1578,63
3250 1776,35 2028,44
3750 2057,45 2318,78
4250 2342,89 2587,95

Os valores obtidos acima foram utilizados em novas simulagdes do reator
piloto, conforme mencionado na secédo de metodologia, afim de validar a proposta do
presente trabalho. A Tabela 14 e a Figura 13 mostram os resultados destas

simulacdes de forma comparativa.

Tabela 14 — Resultados do Teste de Consisténcia do Método

Taxa de
Velocidade Taxa de Cisalhamento

Correspondente | Cisalhamento | Encontrada pela | Diferenca

no Piloto (rpm) (1/s) Simulagdo (1/s) (%) K n
618,73 362,54 366,91 1,19 24,589 0,250
897,04 609,96 628,37 2,93 25,060 0,242
1187,59 919,25 960,37 4,28 24,709 0,225
1578,63 1357,43 1299,76 4,44 27,034 0,188
2028,44 1776,35 1757,71 1,06 28,764 0,183
2318,78 2057,45 2125,21 3,19 29,756 0,180
2587,95 2342,89 2312,50 1,31 30,661 0,177
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Figura 13 — Comparacao grafica entre a taxa de cisalhamento encontrada pelo

método e pelo teste de consisténcia do mesmo.

Os resultados acima permitem concluir que o método foi realizado com
sucesso, pois conseguiu-se determinar com éxito a velocidade de rotacdo da turbina
do reator piloto que retorna taxa de cisalhamento similar aguela observada no reator

de laboratério.

4.3.5 Validacédo do Método de Scale-up com Resultados Experimentais

Apesar de valioso, o teste de consisténcia do método de scale-up proposto
ainda néo garante que o método funcione na pratica. Para isso, é necessério analisar
também se o0s resultados computacionais estdo condizentes com os dados
experimentais obtidos com o reator piloto. A Tabela 15 e a Figura 14 fazem a analise

comparativa entre os dois.

Tabela 14 — Comparativo dos resultados experimentais e computacionais de K

e n para o reator piloto

Vel. de Taxa de
Turbina | Cisalhamento K k n n
(rpm) (1/s) experimental | Simulacdo| Erro % |experimental |simulagdo| Erro %
500 256,989 23,207 24,392 4,86 0,297 0,252 15,05
1000 701,502 22,526 25,192 10,58 0,300 0,238 20,69
1500 1281,867 25,167 26,679 5,67 0,282 0,195 30,72
2000 1762,38 29,239 28,712 -1,84 0,250 0,183 26,75
2500 2232,91 28,080 30,323 7,40 0,270 0,178 34,09
3000 2916,5 22,048 32,250 31,63 0,309 0,172 44,24

49



Pode-se observar na Tabela 14 que ha uma discrepancia consideravel entre os
valores experimentais e as simula¢gdes computacionais. Os valores de K (& excecéo
da velocidade de turbina de 3000 rpm) ainda possuem uma discrepancia abaixo de
10%, porém os valores de n apresentam erros percentuais significativos, conforme

pode-se observar nas Figuras 15a e 15b.

Esta davida fica ainda mais evidente ao analisar em mais detalhes os gréficos
da Figura 15: as variacbes de n e K obitdos experimentalmente no reator piloto
possuem um comportamento completamente diferente daquele descrito pela
simulacdo (destacado em laranja) ou pelos dados experimentais do reator de
laboratorio (apresentado anteriormente nas Figuras 8 e 9), em que K aumenta com a
velocidade de rotacdo da turbina e n diminui. Por se tratar da mesma formulacéo,
esperava-se que os dois resultados experimentais apresentassem perfis iguais de

comportamento, o que ndo € o caso.

35,000

30,000

25,000

20,000

15,000

10,000 Simulagdo
5,000 Experimental

K (Pa.s")

0,000
0,00 500,00 1000,00  1500,00  2000,00  2500,00  3000,00

Taxa de Cisalhamento (1/s)

(@)

n x Taxa de Cisalhamento

0,350

0,300

0,250

0,200

[
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0,100 Simulagao

0,050 Experimental

0,000

0,00 500,00 1000,00 1500,00 2000,00 2500,00 3000,00
Taxa de Cisalhamento (1/s)
(b)

Figura 15 — Comparacao do (a) indice de consisténcia K e do (b) indice de
comportamento n obtidos experimentalmente e por simulagdo numérica do reator
piloto.
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Além disso, vale denotar que a forma de coleta das aliquotas do reator piloto foi
feita de forma diferente a coleta das aliquotas no reator de laboratério. Devido a
diferentes engenharias nos dois reatores, as amostras do reator piloto sé podem ser
retiradas através de um cano de descarga no fundo do tanque, similar a uma torneira
ou barril de chope. E possivel que a passagem por este cano acabe conferindo um
cisalhamento adicional que néo foi considerado na simulagdo computacional, e que
pode acabar sendo parcialmente responsavel pela mudancga nos valores esperados
deKen.

A resposta, contudo, s6 podera ser teorizada a partir da continuacdo dos

estudos propostos no presente trabalho.
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5. Conclusdes e Sugestdes para Trabalhos Futuros

Este trabalho promoveu uma analise do escoamento de uma emulsdo
cosmeética em dois reatores distintos, de escala laboratorial e semi-industrial, por meio
de simula¢cdes numéricas utilizando fluidodindmica computacional. Além disso, o
trabalho prop6s um método de scale-up entre os dois reatores através da manutencéo
da taxa de cisalhamento média aplicada sobre o fluido e da sua correlacdo com os

parametros reoldgicos K e n da correlacdo de Ostwald-de Waele.

O objetivo principal do trabalho foi atingido de maneira satisfatéria. A partir dos
resultados obtidos pelas simulacbes, foi possivel compreender qualitativa e
guantitativamente o escoamento do fluido dentro dos dois reatores, coisa que nao
seria possivel ou factivel a olho nu. Os resultados permitiram obter-se diversas
expressfes mateméaticas que caracterizam o escoamento do fluido, mostrando que a
variagdo da taxa de cisalhamento com o aumento da velocidade de turbina se da de

forma exponencial.

Através dos resultados foi possivel, também, obter uma correlacédo entre as
velocidades de turbina no reator de laboratério e no reator de piloto, em funcéo de
uma taxa de cisalhamento desejada. Isto € importante pois pode permitir que o
operador escolha a velocidade de turbina correta no reator de piloto, de forma a
reproduzir a mesma taxa de cisalhamento do laboratério e, por consequéncia, obter

uma emulsdo cosmética de mesma viscosidade.

A reprodutibilidade das correlagbes de cisalhamento e velocidade de turbina
permitiu testar a consisténcia do método proposto. Por outro lado, a valida¢do néo foi
atingida no ambito experimental, devido a significativa discrepancia entre os valores
calculados e os valores reais dos coeficientes reolégicos K e n. Ou seja, a predi¢do de
viscosidade através do meétodo proposto foi comprovada numericamente, porém

experimentalmente acabou por obter-se um fluido diferente do esperado.

Uma forma possivel de tentar contornar este problema, mantendo ainda a
maior parte das simplificacbes adotadas neste trabalho, seria tentar realizar uma
analise de grupos adimensionais e ter como meta a manutencao destes em ambos 0s

reatores. Porém, isto fica como proposta para trabalhos futuros.

Ainda como continuacdo do presente trabalho, pode-se incluir um

planejamento experimental apropriado, de forma a garantir a fabricacdo em duplicata
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da etapa de fabricacdo no reator piloto, para uma melhor acuracia dos resultados e
validagcdo experimental do modelo de scale-up proposto. Além disso, seria
interessante também a insercdo da etapa de descarregamento do reator, para
analisar possiveis influéncias na taxa de cisalhamento e nos coeficientes reoldgicos
do fluido.

Outro aspecto recomendavel para estudos posteriores seria a inclusdo de uma
avaliacdo da verdadeira influéncia da variacdo das velocidades de rotacao das hélices
e raspadores. No presente trabalho, essa avaliacdo limitou-se apenas ao emprego
das velocidades minimas de rotacdo destes componentes, para estudar apenas a
influéncia da turbina. Em um préximo estudo, seria interessante empregar variacoes
destas velocidades em ambas as partes para entender o verdadeiro impacto destes

componentes no processo de mistura como um todo.

Outros estudos possiveis e interessantes seriam, ainda, o emprego de
diferentes métodos computacionais, como o Mixing Plane ou o Sliding Mesh, de forma
a obter resultados mais acurados e em estado transiente. Desta forma, seria possivel
comparar os resultados obtidos com os encontrados no presente trabalho, de forma a
encontrar a metodologia mais apropriada para os desafios de acuracia do resultado

versus demanda computacional.

Outra proposta atraente seria, também, a inclusdo de modelos que descrevam
0 comportamento da emulsdo de acordo com a taxa de cisalhamento. Existem na
literatura diversos métodos ja bem estabelecidos para modelar balancos
populacionais e de mecanismos de quebra de goticulas, com destaque especial para
os trabalhos de Naeeni e Pakzad (2019), Gallassi et al (2019) e Michael et al (2017).
Aliando estes modelos as simulacdes ja realizadas, seria possivel a quantificacdo das
contribuicdes microscopicas da emulsdo na viscosidade total do fluido, e talvez se

possa também explicar as inconsisténcias encontradas nos resultados experimentais.

53



6. Referéncias Bibliograficas

AGENCIA NACIONAL DE VIGILANCIA SANITARIA (Brasil). Guia de Controle de
Qualidade de Produtos Cosméticos: Uma Abordagem sobre os Ensaios Fisicos
e Quimicos. Brasilia, 2. ed. Editora Anvisa, 2008. 120 p. ISBN 978-85-88233-34-8.

ALLISON, Chloe. Meshing in FEA: Structured vs Unstructured meshes. Onscale
Blog, 1 abr. 2020. Disponivel em: https://onscale.com/blog/meshing-in-fea-structured-
vs-unstructured-meshes/. Acesso em: 14 jan. 2021.

ANSYS INC. ANSYS Fluent Theory Guide. 11. ed., 2001.
ANSYS INC. ANSYS Fluent Theory Guide. 20.0. ed., 2019.

ARAUJO, Eduardo. Métodos Numeéricos para Simulacdo na Engenharia. Métodos
Numéricos para Simulacdo em Engenharia. Blog ESSS, 30 nov. 2017. Disponivel
em: https://www.esss.co/blog/metodos-numericos-para-simulacao-na-engenharia/.
Acesso em: 9 jan. 2021.

BAKER, Nazer; KELLY, Ger; O'SULLIVAN, Paul Dennis. A grid convergence index
study of mesh style effect on the accuracy of the numerical results for an indoor airflow
profile. International Journal of Ventilation, v. 19, ed. 4, 5 set. 2019.

BARNES, H. A.; HUTTON, J. F.; WALTERS F.R.S., K. AN INTRODUCTION TO
RHEOLOGY. 1. ed: Elsevier, 1993. v. 3. ISBN 0-444-87140-3.

BIRD, R. Byron et al. Transport Phenomena. 2. ed.: John Wiley & Sons, 2002. ISBN
0-47141077-2.

BLAIR, G.W. Scott. De Waele-Ostwald Law. Journal of Physical Chemistry, ano 7,
v. 43, p. 853-864, 1 fev. 1939.

BONO, Gustavo; AWRUCH, Armando M. NUMERICAL STUDY BETWEEN
STRUCTURED AND UNSTRUCTURED MESHES FOR EULER AND
NAVIER-STOKES EQUATIONS. Mecanica Computacional, Cordoba, Argentina, v.
XXVI, p. 3134-3146, 1 out. 2007

54



BRUMMER, Rudiger. Rheology Essentials of Cosmetic and Food Emulsions. 1.
ed. Springer, 2006.

CHIARI, Bruna Galdorfini et al. Cosmetic’s Quality Control. 1. ed. Intechopen, 2012.
DOI 10.5772/51846. Disponivel em: https://www.intechopen.com/books/latest-
research-into-quality-control/cosmetics-quality-control. Acesso em: 7 jan. 2021.

DATA BRIDGE MARKET RESEARCH, 2020. Cosmetics Market Projected To
Reach $648.31 Billion By 2026 - Tremendous Growth, Industry Demand &
Investor Solutions By Leading Players: L’Oréal International, Avon Products,
Inc., Procter & Gamble, Unilever. Disponivel em: https://www.globenewswire.
com/fr/news-release/2020/09/15/2094014/0/en/Cosmetics-Market-Projected-to-Reac
hed-648-31-Billion-by-2026-Tremendous-Growth-Industry-Demand-Investor-Solution
s-by-Leading-Players-LOreal-International-Avon-Products-Inc-Procter-.html. Acesso
em: 8 jan. 2021.

FELLOWS, P. J. Food Processing Technology. 3. ed. Woodhead Publishing, 2009.
ISBN 978-1-84569-216-2.

GALLASSI, Mariana et al. Numerical and experimental evaluation of droplet breakage
of O/W emulsions in rotor-stator mixers. Chemical Engineering Science, v. 204, p.
270-286, 31 ago. 2019.

GRAEBEL, W. P. Advanced Fluid Mechanics. 2. ed. Elsevier, 2002. ISBN
978-0-12-370885-4.

MICHAEL, Vipin et al. CFD-PBM simulation of dense emulsion flows in a high-shear
rotor—stator mixer. Chemical Engineering Research and Design, v. 125, p.
494-510, set. 2017.

NAEENI, Sepehr Khajeh; PAKZAD, Leila. Droplet size distribution and mixing
hydrodynamics in a liquid—liquid stirred tank by CFD modeling. International Journal
of Multiphase Flow, v. 120, p. 100-103, nov. 20109.

OSSES, Juan. O Método de Volumes Finitos. Blog ESSS, [S. |.], p. 1, 12 dez. 2016.
Disponivel em: https://www.esss.co/blog/o-metodo-de-volumes-finitos/. Acesso em: 7

55



jan. 2021.

PAL, Rajinder. Effect of droplet size on the rheology of emulsions. AIChE Journal:
Materials, Interfaces, and Electrochemical Phenomena, nov. 1996. DOI
doi.org/10.1002/aic.690421119. Disponivel em: https://aiche.onlinelibrary.wiley.com/
doi/abs/10.1002/aic.690421119. Acesso em: 10 jan. 2021.

ROSEN, Meyer R. Harry's Cosmeticology. 9. ed. Chemical Publishing Company,
2015. v. 2. ISBN 978-0820601816.

SCHIFFEL, J.On Analytical Solution of the Navier-Stokes Equations. 2001.
Dissertagdo (Especializagdo em CONTROLLED THERMONUCLEAR FUSION
AND PLASMA PHYSICS) - The Alfven Laboratory - Instituto Real de Tecnologia da
Universiade de Estocolmo, Estocolmo, 2001.

SCHMIDBERGER, Markus et al. Optimization of Rheological Behaviour and Skin
Penetration of Thermogelling Emulsions with Enhanced Substantivity for Potential
Application in Treatment of Chronic Skin Diseases. MDP Pharmaceutics, v. 11, ed. 8,
24 jul. 2019. DOl 10.3390/pharmaceutics11080361. Disponivel em:
https://www.ncbi.nlm.nih.gov/pmc/articles/PMC6723268/. Acesso em: 2 jan. 2021.

SJODIN, Bjorn. What’s The Difference Between FEM, FDM, and FVM? Discussing
what separates the finite-element, finite-difference, and finite-volume methods from
each other in terms of simulation and analysis. 18 abr. 2016. Disponivel em:
https://www.machinedesign.com/3d-printing-cad/fea-and-simulation/article/21832072/
whats-the-difference-between-fem-fdm-and-fvm. Acesso em: 9 jan. 2021.

TROPEA, Cameron; YARIN, Alexander L.; FOSS, John F. Springer Handbook of
Experimental Fluid Mechanics. Springer, 2007. ISBN 978-3-540-30299-5.

TU, Jiyuan; YEOH, Guan Heng; LIU, Chaoqun. Computational Fluid Dynamics: A
Practical Approach. 1. ed. Elsevier, 2008. ISBN 978-0-7506-8563-4.

VERSTEEG, H. K.; MALALASEKERA, W. An Introduction to Computational Fluid
Dynamics: The Finite Volume Method. 2. ed. Pearson Education, 2007. ISBN
978-0-13-127498-3.

56



