(BEQ 19 a 22 de outubro de 2014

Congresso Brasileiro de Floriandpolis/SC

Engenharia Quimica

Analise numérica da mistura do 6leo de Pinhdo-Manso e etanol em microcanais
H. S. Santana e O. P. Taranto

Universidade Estadual de Campinas, Faculdade de Engenharia Quimica
E-mail para contato: harrison.santana@gmail.com

RESUMO - Recentemente, grandes avangos vém sendo realizados na area de miniaturizacao
de sistemas. Esses microdispositivos tém sido aplicados com sucesso na sintese de biodiesel,
devido principalmente ao aumento da conversdo dos reagentes em um curto tempo de
residéncia. Um dos aspectos mais importantes desses microdispositivos é a mistura das
espécies reagentes, que ira determinar a conversdo no produto desejado. Em virtude disso,
esse trabalho estudou numericamente a mistura de fluidos em microcanais para a producao de
biodiesel. Foram estudados trés tipos de micromisturadores: forma-T, duplo-T e em forma de
cruz. A eficiéncia de cada tipo foi analisada em funcdo do grau de mistura que é calculado
usando a variacdo da fracdo massica. Todos 0s misturadores apresentaram excelente grau de
mistura para baixo nimeros de Reynolds, com o em forma de Cruz mostrando o mais alto
grau de mistura. O aumento do nimero de Reynolds elevou a mistura no T, reduziu no duplo-
T e ndo alterou no micromisturador em forma de Cruz.

1. INTRODUCAO

Dispositivos microfluidicos tém revolucionado varios campos do conhecimento, permitindo que
sejam realizadas reacGes, analises quimicas, bioldgicas, médicas e desenvolvimento de novos
produtos e processos de forma mais rapida (Goulet e Kjeang, 2014). Dispositivos ou sistemas
microfluidicos referem-se aos sistemas com comprimento caracteristico na faixa de micrémetros
(Mansur et al., 2008). Sistemas com essa faixa de tamanho permitem utilizar quantidades menores de
reagentes e amostras, com menores tempos de residéncias e analises, maior controle da concentracdo
das espécies quimicas no microdispositivo e elevada razdo superficie-volume (Whitesides, 2006).
Outra caracteristica importante presente em microescala é a dominancia das forgas viscosas sobre as
inerciais.

Essa dominancia caracteriza o escoamento de fluidos em microescala como laminar, o que pode
em alguns casos dificultar a mistura das espécies. Essa dificuldade é devido ao fato da mistura dos
fluidos, na maioria dos micromisturadores, ser resultado principalmente da difusdo molecular
(Nguyen e Wereley, 2006). Como muitos sistemas necessitam misturar dois ou mais fluidos,
micromisturadores sdo um dos elementos mais importantes dos microdispositivos. Para aumentar a
eficiéncia da mistura, pesquisadores vém investigando a mistura em microescala e desenvolvendo
diferentes tipos de micromisturadores, que funcionam sob diferentes principios. De forma geral, eles
podem ser classificados como ativos e passivos. Os ativos, utilizam uma fonte externa de energia, que
pode ser elétrica ou magnética, para realizar a mistura dos fluidos. J& nos passivos ndo é utilizado
nenhuma fonte de energia, além da pressdo bésica utilizada para guiar o escoamento dos fluidos
(Nguyen e Wereley, 2006; Alam et al., 2013).
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Os estudos sobre micromisturadores estdo se concentrando mais nos misturadores passivos, uma
vez que esses requerem um processo mais facil de fabricacdo, controle e integracdo com outros
dispositivos, quando comparado aos ativos. Entretanto, misturadores que ndo necessitam de fonte
externa de energia, apresentam um comprimento de mistura e um ndmero de Reynolds maior. Entéo é
de fundamental importancia, o desenvolvimento de micromisturadores que apresentem elevada
eficiéncia de mistura em canais menores e em baixos nimeros de Reynols.

Aumentando a superficie de contato entre os fluidos e diminuindo o caminho de difusdo entre
eles, pode-se elevar a difusdo molecular (Nguyen e Wu, 2005). Uma das maneiras de reduzir o
caminho de mistura e aumentar a superficie de contato é dividir a corrente de entrada em n
subcorrentes, rearranjando elas posteriormente em uma corrente. Na literatura, isso é chamado de
Parallel lamination. O mais bésico é um canal com duas entradas (n=2), também chamado de
misturador-T. Também pode se reduzir o caminho de difusdo pela Parallel lamination utilizando o
conceito de hydrodynamic focusing. Os micromisturadores que se utilizam desse conceito,
normalmente possuem um canal com trés entradas (n=3). No caso de dois fluidos (A e B), enquanto o
fluido A escoa pela entrada do meio, o fluido B escoa pelas outras duas entradas. No artigo de revisao
de Nguyen e Wu (2005) encontra-se varias utilizagdes desses micromisturadores.

Esses tipos de micromisturadores vém sendo utilizados em varios tipos de analises e processos.
Uma das aplicacdes que tém despertando interesse € a utilizacdo de microdispositivos na producao de
Biodiesel. O Biodiesel é um combustivel renovavel, utilizando como matéria prima éleos vegetais ou
gorduras animais, contribuindo menos para o efeito estufa (Gerpen, 2005; Freedman et al., 1984). Ele
pode ser produzido pela reacdo quimica de um 6leo vegetal (triglicerideos) ou gordura animal com
um alcool de cadeia curta como o metanol ou etanol, na presenca de um catalisador basico, acido ou
enzimatico (Gerpen, 2005). Assim sendo, uma elevada mistura dos reagentes, resulta em uma maior
conversdo em biodiesel. Em razdo disso, no presente trabalho foi realizada a analise numérica da
mistura dos fluidos 6leo de Pinhdo Manso e Etanol nos micromisturadores T (n=2), cruz (n=3) e
duplo-T (n=4).

2. Modelo Computacional

A Figura 1 apresenta o micromisturador-T e a identificacdo das dimensdes utilizadas. Todos 0s
misturadores possuem secc¢éo transversal retangular e mesmas dimensdes. O comprimento do canal de
entrada (Le), distancia entre a entrada no misturador até o ponto de mistura dos fluidos, foi de 400
pum. A altura dos misturadores foi de 200 um. A largura foi 100 um para o comprimento de entrada
(@) e de 200 pum para o canal de mistura (w). O comprimento total do canal de mistura (Lm) foi de
35100 pm. O software ANSYS ICEM 14.0 foi utilizado para gerar as geometrias e as malhas
numéricas (subdivisdo da geometria/dominio em um ndmero finito de volumes de controle) dos
micromisturadores. Antes de se estudar a mistura dos fluidos foi realizado um teste de malha. Nesse
teste, geram-se malhas numéricas com diferentes quantidades de volume de controle e observa-se a
variagdo dos resultados obtidos. Os fluidos utilizados nesse teste foram o alcool e agua a 40 °C. Esses
fluidos foram utilizados para poder-se comparar o teste de malha realizado nesse trabalho com outros
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encontrados na literatura, utilizando os mesmos programas e condi¢cdes computacionais, visto que nao
foram encontrados estudos de mistura entre Pinhdo Manso e Etanol. Todas as malhas foram
tetraédricas ndo estruturas.

Figura 1. Micromisturador-T e a identificagdo das dimensdes utilizadas nesse estudo.

As propriedades dos fluidos sdo apresentadas na Tabela 1 e os acidos graxos presentes no 6leo
(informacdo utilizada para o calculo da massa molecular do Pinhdo Manso) na Tabela 2. Todas as
analises numéricas foram realizadas na temperatura de 40 °C. Para o estudo da mistura utilizou-se o
numero de Reynolds variando de 10 até 100.

Tabela 1- Propriedades fisicas do 6leo e do etanol.
Fluidos Densidade (kg m=) Viscosidade cinematice
(40°C) (m?s™)

Pinhdo Manso 911.2 3.482e-5
Etanol 789 1.50e-6

Tabela 2 - Composicéo em &cidos graxos do 6leo de Pinhdo Manso (Souza 2010; Tapanes et al.,

2008)
Acidos Graxo Percentagem molar
Miristico 0.07-0.38
Palmitico 11-16
Palmitoléico 1-3.5
Esteéarico 5.3-7
Oléico 38.23-43.5
Linoléico 33-40
Araquidico 0.2
Gadoléico 0.12
Linolénico >0.8

O software utilizado para o estudo fluidodinamico foi 0 ANSYS CFX-14.0 (ANSYS, 2009).
Esse programa de dindmica de fluidos de proposito geral resolve as equagGes de massa e momento
utilizando o método dos volumes finitos. O ANSYS CFX consegue modelar a mistura de fluidos de
muitos componentes fisicos separados, no qual cada componente possui seu conjunto de propriedades
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fisicas (Ansari e Kim, 2009). Por padrdo o ANSYS CFX faz a suposicao que os componentes formam
uma mistura ideal, ou seja, as propriedades da mistura podem ser calculadas diretamente das
propriedades dos componentes e suas propor¢des na mistura (ANSYS, 2012). O comportamento dos
fluidos em macrocanais € descrito pela conservacdo da massa, energia e equilibrio de forcas,
assumindo que o fluido pode ser considerado como continuo. Em microescala, os fluidos, liquidos em
especial, podem ser considerados continuos, também. Nguyen e Wereley (2006) aponta para o fato
que em um canal de 10 um pode haver 30000 moléculas de agua, niumero suficiente para considerar o
escoamento como continuo. Nesses casos, as equacdes de transporte podem ser descritas pela equacao
da continuidade (Equacéo 1) e pelas equacdes de Navier-Stokes (Equacéo 2):

‘Z—/t’w(pﬁjzo L)

p%+p(VJjJ:—Vp+y(JVJj+pf (2

Em que u é a componente da velocidade, u é a viscosidade, p é a densidade, p é a pressdo e f
caracteriza uma forcga externa.

Adotou-se para todos os casos simulados, esquema de alta resolucdo para os termos advectivos.
Para calcular as velocidades de entrada utilizadas como condic¢bes de contorno para ambos os fluidos
correspondendo aos numeros de Reynolds especificados, usou-se as dimens6es do canal de mistura e
as propriedades do 6leo vegetal (viscosidade). A pressédo estatica foi estabelecida como zero na saida
e condicdo de ndo-escorregamento foi aplicado nas paredes sélidas. Um critério de convergéncia
RMS (Root mean square) de 1 x 107 foi estabelecido, e um niimero de iteracdes foi definido entre
500 e 5000. As simulagdes foram resolvidas em processamento paralelo. Os nés computacionais sao
compostos por 8 processadores Intel Xeon de 3 GHz com 16 GB de RAM, 0s guais usam o sistema
operacional Linux de 64 bits.

O indice de mistura foi calculado com base no desvio padrdo da fracdo maéssica do 6leo no

micromisturador em uma seccao transversal normal a direcdo do escoamento de acordo com a
Equacao 3:

©)

Em que o ¢ a variagdo da fragdo massica, x; é a fracdo massica no ponto de amostragem i, X é a média
e N € o nimero de pontos de amostragem contidos na seccao transversal. Em cada plano, N excedeu
0 numero de 400 pontos de amostragem e esses planos foram equidistantes entre si. A eficiéncia da
mistura entre o 6leo vegetal e etanol foi calculada utilizando o pardmetro apresentado na Equacéo 4:
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M=1- - (4)

Em que M ¢é o indice de mistura e Pma € a maxima variacao sobre o conjunto de dados. A variagéo €
maxima para fluidos ndo misturados e minima para misturados.

3. RESULTADOS E DISCUSSOES

Na Figura 2 é apresentado a analise do teste de malha com diferentes volumes de controle que
variaram de 1,80 x 10° a 1,43 x 10%. O indice de mistura foi utilizado para avaliar as malhas
numericas. O teste foi realizado para o misturador-T com Reynolds igual a 100. Observa-se uma
significativa variacdo do indice de mistura com o aumento do numero de volumes de controle, sendo
que na medida que a malha vai ficando mais refinada, o indice de mistura vai diminuindo. Para
malhas mais refinadas (volumes de controle acima de 9,00 x 10°), a mistura dos fluidos comeca a
tender para um valor em torno de 0,7. Trabalhos como os de Alam et al., (2013), Alam e Kim (2012)
e Ansari e Kim (2009) que também realizaram um teste de malha com agua e etanol, encontraram a
mesma relacdo entre o refinamento da malha e o valor do indice de mistura. Por isso o valor de 1,14
x 10° foi selecionado para o estudo da mistura nos micromisturadores, visto que os valores de 9,65 x
10° e 1,43 x 10° apresentaram comportamento diferente do esperado. Seria necessario mais testes com
malhas de maior grau de refinamento, o que sera considerado em publicacdes futuras.
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Figura 2. Teste de malha com diferentes numeros de volume de controle (Micromisturador-T e Re =
100)

O indice de mistura em funcdo do numero de Reynolds na saida dos micromisturadores é
apresentado na Figura 3. Pode-se visualizar que o micromisturador em forma de cruz apresentou 0s
melhores indices de mistura, com valores médio de 0,99. No misturador-T, o indice de mistura
elevou-se com o aumento do nimero de Reynolds, sendo que o duplo-T possuiu um comportamento
inverso, ou seja, a mistura diminui com o aumento da velocidade. E importante ressaltar que em
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baixos nimeros de Reynolds (< 50) o duplo-T realiza melhor a mistura dos fluidos do que o T. Como
dito anteriormente, o escoamento de fluidos em microcanais tende preferencialmente ser laminar
devido aos baixos nimero de Reynolds, dessa maneira a mistura das espécies ocorre apenas pelo
mecanismo de difusédo molecular. Entretanto, com o aumento da velocidade de escoamento, comeca a
ocorrer outro mecanismo de mistura das espécies: a advecgdo. A adveccao causa uma perturbacdo no
escoamento, aumentando a mistura das espécies (Alam e Kim, 2012). Isso pode explicar o porqué do
indice de mistura aumentar com a elevacdo do Reynolds no misturador-T. Também se observa que a
partir de um Reynolds de 55, o valor do indice de mistura permanece praticamente constante para esse
misturador.

094 - A

(3 ]
n
| ]
-

0.8+

Indice de mistura

0,7 4

Misturador T
& Misturador Cruz
4— Misturador DuploT

0'GIII\IIIIII
0 10 20 30 40 50 60 70 80 90 100

Revnolds

Figura 3. Variacao do indice de mistura em funcdo do nimero de Reynolds.

Ao aumentar a corrente de entrada de n=2 para 3 ou 4 subcorrentes diminui-se a largura da
corrente de escoamento, aumentando a superficie de contato e reduzindo o caminho de mistura,
elevando o indice de mistura. No caso de n=3, além da largura da corrente de escoamento ser menor,
0 6leo escoando no meio das correntes de alcool, permite que as moléculas de triglicerideos difundam
em duas direcBes ao invés de uma (Figura 4). O aumento da superficie de contato também ocorre no
duplo-T (Em Reynolds igual a 10 o indice de mistura € igual a 0,91 contra 0,67 do T), porém com 0
aumento da velocidade ocorre a diminuicdo da mistura dos fluidos. Isso pode ser devido a diminuicéo
da quantidade de 6leo nesse misturador com o aumento da velocidade. Como as condicbes de
contorno da velocidade foram iguais para todas as entradas, o 6leo tendo uma viscosidade maior,
possui uma resisténcia mais elevada ao movimento, assim o alcool move-se mais rapido preenchendo
o canal de mistura com uma quantidade maior desse fluido. A Figura 5 mostra as linhas de corrente
no Duplo-T, para um Reynolds de 10 e 100. Como é possivel visualizar na figura, a diferenca de
velocidade entre os fluidos é mais acentuada quando o nimero de Reynolds é igual a 100.
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Figura 4. Distribuicdo da fracdo massica dentro do canal de mistura (Re=10): (a) T e (b) Cruz.

Velocity
35.00

Velocity
6.00

4.50 26.25
3.00 17.50
1.50

8.75

0.00
[m s*-1]

0.00
[m s?-1]

(b)
Figura 5. Linhas de corrente no micromisturador Duplo-T: (a) Re=10 e (b) Re=100.

4. CONCLUSAO

A mistura entre o 6leo de Pinhdo Manso e etanol foi estudada numericamente utilizando o
conceito de indice de mistura. A mistura foi avaliada para o nimero de Reynolds que variou de 10 a
100. Todos os micromisturadores (T, cruz e duplo T) mostraram 6timos indices de mistura sendo o
misturador em forma de Cruz apresentando os melhores resultados. O aumento do nimero de
Reynolds elevou a mistura no misturador T, enquanto diminui no Duplo-T. A eficiéncia da mistura
praticamente ndo é alterada pelo nimero de Reynolds no micromisturador em forma de Cruz.
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