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Resumo: A andlise experimental do escoamento de polimerudidos no interior de canais é extremamente lidaita
devida a varios fatores, dentre os quais podemit®: celevadas pressdes de trabalho e pequenas rdifes
geomeétricas envolvidas no processo. Neste contexb@ andlise numérica computacional se torna irdsaate,
podendo fornecer uma previsdo do comportamentosdoagnento com custo relativamente baixo. O suatssom
esquema numérico depende de alguns fatores, podend@stacar, acuracia, estabilidade (robustezaxatde
convergéncia. Neste trabalho é apresentada umaisnalimérica do escoamento de polimeros fundidastador
de canais com expansédo subita onde algumas técdeastabilizacdo e aceleragdo de convergénciatestadas, a
saber: (i) utilizacdo de matrizes Jacobianas congde (i) emprego de diferentes condi¢cdes de cotgrara a
equacdo da presséo e (iii) utilizacdo de diferenéstimativas iniciais (perfis) para as variaveis gmblema. O
esquema numeérico utilizado consiste na utilizacaddégnica de diferencas finitas para a discretizacks equagdes
de governo. A abordagem de fluido Newtoniano gdizedo € adotada para modelar o problema fisico gaesiste
na solucdo acoplada das equacdes de conservacéoadea, quantidade de movimento e energia. O esctarfe
considerado laminar e incompressivel. A relacaostitutiva conhecida como lei de Cross € utilizadsapdescrever o
comportamento nao-Newtoniano do polimero (detergiinada viscosidade aparente). As principais anélise
realizadas consistem no estudo da variacdo do wvesfdédio durante o processo iterativo em funcaodifesentes
técnicas empregadas. Dentre os principais resubadbtidos destaca-se a constatacdo de que a gflzale
condicdes de contorno para a pressao a partir dgeagdes de quantidade de movimento torna o procdeso
convergéncia mais estavel.

Palavras-chave: Analise numérica, Escoamento de polimeros, Esfiedmnvergéncia, Diferencas finitas

1. INTRODUCAO

Polimeros sédo utilizados como matéria prima emstriéis de transformacédo de plastico. A atividadsineilacéo
numeérica tem sido uma pratica comum no cotidiangr@de parte destas industrias. Como exemploackese o
grande uso de ‘softwares’ comerciais tais como CEIOMOLDFLOW e POLYFLOW. A utilizacdo de simuladare
permite uma previsdo inicial de certos parametrosedcoamento, visando principalmente reduzir oratgatho
(conseqiiéncia direta do método empirico da temtaivlo erro). Sendo assim, o desenvolvimento deaffentas’
numéricas para efetuar esse tipo de analise é tamier tendo, dentre outros, o papel de auxilifase inicial de
projeto de moldes de injecéo.

Além do interesse a nivel industrial, o problema gquestdo também representa uma area cientificaopouc
explorada. Aspectos sobre a modelagem numéricacbara uma analise detalhada da fisica envolvidat&gicos de
interesse cientifico. A literatura recente apresentimeros trabalhos relacionados a simulacdo doaewento de
fluidos ndo-Newtonianos utilizando o modelo dedtuiNewtoniano generalizado. Entretanto, a maioois estudos
tem considerado um escoamento isotérmico (Tern#t.e2006; Neofytou, 2006; Pinho et al., 2003)npoeendendo
uma faixa do nimero de Reynolds elevada (10-50p¢t=ristica de solucbes poliméricas aquosas). &0 do
escoamento de polimeros fundidos em processogeigiin o nimero de Reynolds caracteristico é denorde 16-
10* como em Zdanski e Vaz Jr., (2006). A ‘fidelidagara com esta faixa do nimero de Reynolds é imperara
manter uma similaridade com o processo indusials recentemente, Zdanski e Vaz Jr. (2009) aptasen analises
interessantes sobre os efeitos térmicos nestedépescoamento, destacando-se os estudos do edetisslpacéo
viscosa e da temperatura de injecdo sobre a perdarda no escoamento. Na mesma linha de analsefditos
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térmicos, Hassan et al (2009 e 2010) apresentautiasstinteressantes sobre os efeitos da posicacanal de
resfriamento sobre o campo térmico em pecas maddaela processo de injecdo de polimeros.

No que se refere a novas propostas de metodologia€ricas para a solugcdo do problema de escoardento
polimeros, a literatura apresenta trabalhos resemtéde se aplicam as técnicas de elementos fitoep em Bao
(2003), diferencgas finitas, por Vaz Jr. e Zdan2Ki0{) e volumes finitos por Zdanski e Vaz Jr. (900®& presente
trabalho, o esquema numérico desenvolvido em Vaz ddanski (2007) é utilizado para efetuar as Eigiies com o
objetivo de avaliar algumas técnicas de estabdiaagumeérica e aceleragédo de convergéncia. Os painaiesultados
obtidos evidenciaram que a utilizag@o de condigigesontorno para a presséo a partir das equactpsadédade de
movimento torna o processo de convergéncia maaselst
2. FORMULACAO TEORICA
2.1. Equacgbes Governantes

O escoamento de polimeros fundidos em processosjeigio pode ser aproximado pelo modelo de fluido
Newtoniano generalizado, sendo a viscosidade detadm como funcdo da temperatura e taxa de defé@onag
cisalhante. Desta forma, a solugéo de um conjuateqiiacdes diferenciais parciais fornece as grasd#z interesse,

ou seja, componentes do vetor velocidade (u esaso bidimensional), presséo (p) e temperaturaAg gquacoes de
conservacgdo da quantidade de movimento, na formseceativa, sdo dadas por

—~+——+— =0 (1)

Q= {p“} . @
o

Os vetores de fluxo ‘E’ e ‘F’ séo compostos porgdparcelas, a saber,.'le ‘E,’ contendo, respectivamente, 0s
termos de inércia e viscosos,

E=E,-E,F=F-F,, 3)
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As tensbes viscosas, para 0 caso do escoamentopressivel, sdo dadas por

ou ou , ov ov
TXX_ZII(& aTxy_Tyx_n a_y+& eryy_zna_y . (5)
De forma analoga, o principio de conservacéo degené dado por
9q,0e, 0 _o (6)
sendo o vetor da variavel conservada e os veteréisxb dados por

oT oT
q:(,ocpT), e:(pucpT—k&j, f =(,0\/cpT—ka—y], s=(d>). (7

O termo fonte ‘s’ na equacéo acima correspondegéfudissipacao viscosa,

b=r1 (@j+r @+@ +T ov (8)
“ox) lay ox) "oy
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modelando a conversdo de energia mecéanica emdmlimlo ao atrito no escoamento.

Para determinag&o da viscosidade aparente do polime(ver eq. (5)), a relagéo constitutiva conhecidacdei
de Cross é utilizada, como em Zdanski e Vaz JlOGR0Por outro lado, o principio de conservacaamdassa em
conjunto com as equacfes de quantidade de movimenti@nsformado em uma equagdo de Poisson para a
determinag&o do campo de presséo, conforme descigtilhada apresentada em Vaz Jr. e Zdanski (20Bdanski e
Vaz Jr. (2008).

2.2. Modelagem Numeérica

O esquema numérico utilizado para a discretizag@oedjuacdes fisicas foi inicialmente proposto em Jfae
Zdanski (2007). O referido método consiste em dittar as equacdes do modelo matematico em umaancath
localizada, utilizando diferencas finitas centmidissipacao artificial para controle das oscilagligméricas. O avanco
no tempo (falso transiente) é realizado com um esqude Euler implicito, objetivando uma solugéo regime
estacionario.

Desta forma, as equacdes de quantidade de movimsetetizadas, sdo dadas por

LLAQ"=R +R,, 9)
onde

L =1 +At5, A" -AMIM," -1 (AX)°0,A, (10)

L, =1 +At5,B," - A6, M," - £1(ay)°0,A,, (11)

R =-MSE" +AOE," -l () (0,4, Q" (12)

R, = -t F," + A5 F," - £, (ay)' (0,4, FQ. (13)

O somatorio dos termoR, e R, (Egs. (12) e (13)) corresponde ao residuo, deveedder a zero quando a
convergéncia for atingida. Estes termos equivalemiagnente & equacéo de transporte, em regime @sd0,

discretizada. O ultimo termo nas Egs. (10) — (IBjesponde a dissipacéo artificial, sendo que efigentesé; e &,

controlam o nivel de dissipagdo introduzido. Pereer, as matrizes Jacobianas séo obtidas difarefebs vetores de

fluxo em relacéo ao vetor das variaveis conservaiaseja,

oE." oF." oE," oF,"

=—=  B"=—2 ,M,"= E, M= (14)
0Q 0Q 0Q 0Q

Para os problemas bidimensionais simulados nealmltro, executando as operacdes de calculo segasdo
definicdes da Eq. (14), obtém-se as seguinteszaatri

'%m

20 1ap 109
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As matrizes Jacobianas tém origem no processmearizacdo dos vetores de fluxo e, em termos pgitgquanto
mais informacao fisica estiver contida nelas, neéésivo € o processo de convergéncia do métodovélordestacar
que, uma das andlises efetuadas neste traballesponde ao estudo do efeito das matrizes Jacohietasas ¥, e
M,) no processo de convergéncia. Os resultados esisiéo séo apresentados na segéo 3 — resultatesissdes.

Maiores detalhes sobre a metodologia numérica paaembtidos Vaz Jr. e Zdanski (2007). O algorifmal de
solucdo apresenta as seguintes etapas: (i) arbitraralor inicial para as variaveis do problemay, T, pe 77); (i)

resolver as equacdes de quantidade de movimengov); (iii) solucionar a equacédo da energig; ((iv) resolver a
equacdo de Poisson para a presgfio({) determinar o novo campo de viscosidagg;((vi) retornar ao passo (ii) e

iterar até que a convergéncia ser atingida.
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2.3. Condic¢des de Contorno

Para a solugdo numérica do sistema de equacdesndifeis proposto € necesséria a especificacdoraiodes de
contorno. A geometria analisada neste trabalhoespande a uma expansdo subita bidimensional, epefor
representacdo da Fig. (1). Nas paredes solidadizadé a condicdo de ndo-escorregamento (par&lasidades) e
temperatura prescritd ). Na fronteira de entrada prescrevem-se perfifoumes de velocidade e temperatuth €
Te), enquanto que na fronteira de saida utiliza-se gondicdo parabdlica ndo-reflexiva tanto para elecidades
qguanto para a temperatura.

3h 30h
To
d A A
o Ue
o h
Te
y
LX A
Tp

Figura 1. Representacéo de um canal plano com umamansao subita bidimensional.

Para a presséo foram testados dois tipos de cawdigicontorno: (i) nas paredes e na fronteiraidia siplicam-se
extrapolacdes de ordem zero (derivada normal nal@uanto que na fronteira de entrada é aplicada variacdo
linear (assume-se que a pressédo varia linearmastadjacéncias da fronteira de entrada); estedgpoondi¢éo de
contorno para a pressdo pode ser classificada d@siea, sendo baseada em um comportamento obseesdo
escoamentos no interior de canais; (ii) o seguipdode condicdo de contorno utilizado, correspasidglesmente em
isolar o termo referente ao gradiente de presséieqaacdes de quantidade de movimento, aplicam#s-oespectivas
fronteiras; desta forma, para o caso bidimensitamtse

op __d(ouu) _a(owu) , or,, 07,

. (16)

op__ d(ouv) _ 3(ow) + 07,y + 07y (17)
oy 0X oy ox oy

Como as equagles acima (Egs. (16) e (17)) sdoadpbcno contorno, é necessario a utilizagdo deufésm
assimétricas para a discretizagdo. Este tipo déicm de contorno para a presséo é mais consigtergento de vista
da formulacdo, porém para malhas mais grosseirds pdicionar erros devido ao grande nimero de atbas/ que
devem ser avaliadas numericamente. Finalmente goosalientar que a andlise dos efeitos da condie@mntorno da
pressao sobre o processo de convergéncia ser&aas na proxima secao.

3. RESULTADOS E DISCUSSOES

Nesta se¢do séo apresentados os resultados dagimudlo escoamento de um polimero fundido no antde um
canal com variagdo abrupta de secdo (ver Fig. ¢hge algumas técnicas de estabilizagdo numérazeleracdo de
convergéncia foram testadas, a saber: (i) utilizagé matrizes Jacobianas completas, (ii) empregadliféeentes
condi¢cdes de contorno para a equacéo da presdip wilizacdo de diferentes estimativas inicigfgerfis) para as
variaveis do problema. As simulac¢des realizadasesppndem a geometria de um canal plano com umansip
subita ondeh=4.10°m e H=2h=8.10°m (ver Fig. (1)). A velocidade e temperatura na seda entrada (perfis
uniformes) sdo, respectivamenie6.10°m/s e T=473K. A temperatura das paredes do canal foi espedifiem
T.=453K. Outras velocidades também foram testadas, porgmesultados obtidos foram similares e ndo seréo
apresentados. Convém destacar que, os valoregoaminte apresentados condizem com os parametrosmhoente
utilizados nos processos industriais de injecdopdémeros. Finalmente, é importante destacar quééasicas
propostas foram testadas em trés malhas distaneher: (i) a que doravante denomina-se de “ddih@onstituida de
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27010 pontos; (ii) a malha “intermediaria”, consiiia de 10650 pontos e (iii) a malha “grosseirahstituida de 3500
pontos.

A analise de eficiéncia das técnicas propostasffiuada computando o residuo médio em todo o dortpara
cada iteragéo), que consiste em somar o residuo poponto (somatorio dos termBge R, - (Egs. (12) e (13)), em
maodulo, e dividir pelo nimero total de pontos. @agipais resultados obtidos neste estudo sao eqEdos nas Figs.
(2) - (7), que representam a variacéo do logardmoesiduo médio como fungdo do niimero de iteracdes

Inicialmente, nas Figs (2) e (3) séo apresentadassultados obtidos para todas as técnicas testadaiderando
uma malha refinada (27010 pontos). Na Fig. (2)résgmtada a variagdo do residuo médio da equagfiadédade de
movimento enx, e na Fig. (3) apresenta-se o residuo médio dacéquda energia. A primeira constatacdo importante
diz respeito a utilizacdo das matrizes Jacobiaoampletas no processo iterativo. Percebe-se clatenggie considerar
ou desprezar as matrizes Jacobianas viscbsasNly na Eq. (15)) ndo acarreta mudancas significatieagariacéo do
residuo médio ao longo das iteracdes. A provavasapara este efeito esta relacionada a baixa odéegrandeza
destas matrizes quando comparadas com as mataeelsianas\. e B, (ver Eq. (15)). Nota-se que, enquahtoe B,
dependem diretamente das componentes de velocidadd\l, dependem do inverso da massa especifica do polimer
(0 =1143 kg/m), que é de elevada ordem de grandeza.

Outro teste realizado e apresentado nas Figs. (@) @rresponde a utilizacdo de diferentes cordiglie contorno
para a pressdo. A maioria dos métodos numérica@sspaulacdo de escoamentos incompressiveis utilizdi¢cdes de
contorno para a presséo do tipo (i) (ver definipdosecdo 2.3). Neste trabalho, porém, foi feitoteste utilizando
novas condi¢cBes de contorno para a pressdo, atggnao isolamento do termo referente ao gradiemtgrelssdo nas
equacdes de quantidade de movimento (condicagddiij — ver definicdo na secéo 2.3). Conformelsserva na Fig.
(2), com a utilizacdo desta condicdo de contorpm ({i)), o residuo médio da equacédo de quantidienovimento
teve uma queda mais lenta com comportamento asiiata etapa inicial do processo iterativo (atétemo de 45000
iteracdes). Por outro lado, a analise da Fig. (®) apresenta a variacdo do residuo médio da eqdagéergia revela
uma situacao distinta. Na fase final do process@titvo (acima de 60000 iteracdes), a utilizacdacaedicdes de
contorno do tipo (i) para a pressdo torna o pramede convergéncia mais estavel. O residuo reeela-s
significativamente menor do que para as outrasdasnitilizadas, condizendo com a suposi¢cdo deogafinamento
de condigdes fisicas contribui significativamendgapo processo de convergéncia. Neste ponto, iessente destacar
que o efeito maior da alteragcao da condicao deooomtda presséo refletiu-se no residuo da equag@&netgia, o que
demonstra o alto grau de ndo-linearidade do acapitordas equagBes governantes.

0,1 -_§ - . . .
3 —%— Sem as matrizes jacobianas viscosas
—O0— Com as matrizes jacobianas viscosas
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Figura 2. Logaritmo do residuo médio da quantidadele movimento enx.

Finalmente, um ultimo teste executado e apresemadoFigs. (2) e (3) corresponde a utilizacéo deretites
estimativas iniciais para algumas variaveis do lgrmh. Como a solugéo final em regime estacionaatc@ncada em
um processo iterativo (no presente caso é percourd falso transiente), espera-se que o arbititielrdas variaveis
tenha efeito na variacdo do residuo. Na andlisetréastécnicas discutidas anteriormente (consitbrsprezar as
matrizes Jacobianas viscosas e aplicar as condigbesntorno do tipo (ii) para a presséo) forarizatios em todo o
dominio perfis uniformes como estimativas inicipera as varidveis do problema. Neste teste, poaéidéia foi
utilizar como estimativas iniciais, para a velodéda temperatura, solu¢des analiticas de um esat@apienamente
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desenvolvido em um canal plano utilizando a leepoial, dada em Zdanski et al (2008). Conforme padebservado
nas Figs. (2) e (3), para esta técnica, o residperegnentou oscilacdes periddicas, e de maneira gélo se mostrou
satisfatorio, mantendo-se, em média, mais altooq@siduo das outras técnicas utilizadas.

Logaritmo do Residuo
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—x— Sem as matrizes jacobianas viscosas
—Oo— Com as matrizes jacobianas viscosas
—4— Perfis de poténcia

—<— Condicao de contorno (ii) para presséo

o

40000
Ilteracao

Figura 3. Logaritmo do residuo médio da energia.

Os resultados apresentados nas Figs. (4) — (8spmndem a um estudo de refinamento de malha,cautzeuma
das técnicas foi testada para trés resolucées bha ifver definicdo do nimero de pontos das malbasinio da secdo
3). Inicialmente, analisando as Figs. (4) e (55emba-se que o comportamento do residuo é sinmtee as malhas, o
gue reforca a questdo da ineficiéncia das matj@adianas viscosas na melhora e aceleracdo derg@meia (para a
faixa de velocidades testadas). Por outro laddjsamalo as Figs. (4) e (5), percebe-se que o regfslm uma queda
mais rapida no inicio do processo iterativo pansatha grosseira, que € um comportamento esperado.

Logaritmo do Residuo
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Figura 4. Logaritmo do residuo médio da equacéo dguantidade de movimento enx desprezando as matrizes

Jacobianas viscosas.
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0,14
E —*— Malha refinada
] —O— Malha intermediaria
A —x— Malha grosseira
0,01 4

o E

= 3

3 ]

z .

x 1E-34

o 3

© ]

o 4

.-g 1E-4 4

— 3

«© ]

(o)) 3

o E

- 4

1E-5 4

1E-6 4——+—F—FT—"F—+——F——F———F—————
0 20000 40000 60000 80000

Iteracéo

Figura 5. Logaritmo do residuo médio da equacéo dguantidade de movimento enx, com a utilizacdo das
matrizes jacobianas viscosas.

Na Fig. (6) é apresentada a variacdo do residua (palhas com densidades de pontos distintas)opeagao onde
se utilizaram perfis de poténcia como estimativeiahpara as variaveis. Conforme discutido antemgnte, este caso
se apresentou muito instavel (para a malha refjpadas na medida em que o ndmero de pontos da mitaui, as
oscilagdes do residuo tornam-se menos acentuastascdnportamento € explicado pelo fato de queasajhosseiras
eliminam mais rapidamente os erros de alta freqaésendo este o fundamento de técnicas classecasaleracdo de
convergéncia (técnica de solugao por malhas maitiplpor exemplo).

L
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Figura 6. Logaritmo do residuo médio da equacao dguantidade de movimento enx, com a utilizacéo dos perfis
de poténcia como condi¢ao inicial.
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Figura 7. Logaritmo do residuo médio da equacéo dguantidade de movimento enx, utilizando condi¢bes de

contorno do tipo (ii) para a presséo.

Para as simulac¢des efetuadas utilizando condigdemitorno do tipo (ii) para a presséo, percebessamente
que a utilizagdo de uma malha mais grosseira (nmdgmidade de pontos) elimina rapidamente as g8esapresentes
no processo de convergéncia (ver Fig. (7)).
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0,6

x/H=0,64
—0— Malha refinada \%‘\
—4&— Malha intermediaria
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>
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0,2 X/H=3,6
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--A--Malha intermediaria
--%-- Malha grosseira
0,0

0,6 0,8 10
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Figura 8. Comparacéo dos perfis de velocidade nas malhas, enx=0,64H ex=3,6H a partir da secéo de

expansao.

Finalmente, na Fig. (8) sdo apresentados perfielbeidade em duas posicdes a jusante da secagpdeséo. Em

x/H=0,64 o perfil de velocidades nao é simétrico, em décmia da proximidade da se¢do de expansdo. Na secdo
x/H=3,6 pode-se observar um perfil simétrico caractedstie um escoamento plenamente desenvolvido. Peseebe
claramente que os resultados sdo independentesltia (a solucdo esta convergida), 0 que demonswaustez do
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esquema numeérico utilizado. Discussdes interessaotiere a fisica deste tipo de escoamento podeensentradas
em Zdanski e Vaz Jr. (2009).

4. CONCLUSOES

A credibilidade de uma solugdo numeérica estd mefecla a alguns fatores, a saber: precisdo, edtai®li
(robustez) e taxa de convergéncia do esquema rmonddentro deste escopo, algumas técnicas de lesigho
numérica e aceleracdo de convergéncia foram adatisau seja: (i) utilizacdo de matrizes Jacobianawpletas, (ii)
emprego de diferentes condigBes de contorno pagquacdo da presséo e (iii) utilizagcdo de difereastsnativas
iniciais (perfis) para as variaveis do problemaraPas faixas de velocidades analisadas neste higbad principais
conclus@es obtidas foram:

(a) A utilizacdo das matrizes Jacobianas viscosas apresentou desempenhos notaveis. O comportareento
também os valores do residuo ao longo das iterdo@as similares ao caso onde estas matrizes sSredmdas.
Desta forma, infere-se que a implementacdo destastrrecomendavel, visto que utiliza uma quantidad®r de
operacdes matematicas — requerendo maior processacmnputacional — sem oferecer melhorias sigtifras.

(b) O emprego das condi¢des de contorno do tippdiia a equacdo da pressao teve um efeito posiivueda do
residuo (no final do processo iterativo). Previafesupunha-se que os efeitos seriam mais visheigesiduo da
equacdo de quantidade de movimento, porém foiiduesla equacéo da energia que apresentou a radiagdo (em
comparagdo com as outras técnicas). Este resultahonstrou o alto grau de ndo-linearidade no anwpito das
equacdes governantes.

(c) Por fim, a utilizagdo de uma solugdo anali(jperfis de poténcia) como estimativa inicial pasavariaveis do
problema revelou-se instavel (especialmente paralaa refinada), onde o residuo apresentou osesapériddicas
gue possuem um valor médio maior que o de outcagcts utilizadas.
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Abstract. Experimental analysis of polymer melts insidercteds is extremely limited, because the procedsdaly
requires high pressures and little dimensionshis tontext, a numerical analysis becomes attraciince it produces
good results with relatively low costs. Anyway, fluecess of a numerical scheme is related to s®pects, i.e.,
accuracy, stability and convergence rate. In thiskis presented a numerical analysis of the potymelt flow inside
channels (with sudden expansions) where some tpebsito improve stability and convergence ratetasted, i.e., (i)
implementation of the complete set of Jacobian ioesr (ii) testing new kind of boundary condition the pressure
equation and (iii) adoption of alternative initigluess for the variables of the problem. The nurakscheme used is
based on the finite difference technique. The Gaized Newtonian fluid model is adopted where thacples of
conservation of mass, linear momentum and energysalved. The flow is considered laminar and inc@sgible,
being the Cross model adopted as constitutive imdlato describe the non-Newtonian flow behavioure Tnain
analysis performed comprises to assess the vaniaifothe average residue during the iterative psscerhe main
results obtained shows that specifying the presgweglients from momentum equations as boundary itond
enhance the stability and convergence rate of thmerical process.

Keywords: numerical analysis, polymer melt flow, convergeaoalysis, finite differences



