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RESUMO

Neste estudo, a volatilizacdo de sulfeto de hidrmgéissolvido em um liquido, a partir de
um tanque com superficie quiescente livre, é eduddravés da solucdo numérica das
equacOes de transporte. Superficies liquidas cgness estdo presentes em unidades de
EstacOes de Tratamento de Esgoto (ETE) como, monge, em tanque de sedimentacéo. O
sulfeto de hidrogénio (#$) € tipicamente encontrado dissolvido em esgotwsédticos e
industriais e pode ser volatilizado ocasionanderagpc¢éo de odor devido ao seu baixo limite
de deteccéo e reconhecimento e sua consideraeetitagmissdo. Para estimar a volatilizacao
de gases dissolvidos em um liquido a partir deréigpes quiescente foi utilizado o método
dos volumes finitos (MVF) para resolver as equacgi@esonservacédo de massa, quantidade de
movimento e espécies quimicas com o auxilio dorprog de fluido dindmica computacional
ANSYS-CFX. O escoamento foi considerado isotérm(@s.resultados obtidos através das
simulacdes numéricas sdo comparados a simulacfeseapadas por outros autores a fim de
validar com as simulacdes o0 modelo matematico egapie Os estudos mostram que a
volatilizacdo de um géas dissolvido em agua a pddiuma superficie livre quiescente esta
intimamente ligada a parametros como numero de dtéyrR.), nimero de Schmidis),
relacdo entre a altura e o comprimerA®)(do tanque onde esta a fase liquida e numero de
Henry Ku) da substancia. No atual estudo o coeficienteadjldé transferéncia de masga)(
mostrou-se maior para uR. maior. A presenca das recirculacfes na fase ligiaichoem
foram maiores conforme aumentava-se o numeroRdeParaR. = 702,07,K_ ficou
compreendido entre 3,08x1/s e 4,04 x18m/s; paraR. = 970,38 K, ficou compreendido
entre 3,24x18m/s e 4,30x18m/s e paraR. = 1220,11,K, ficou compreendido entre
4,10x10°m/s e 5,36 x18m/s.

Palavras-Chave: Volatilizacdo, sulfeto de hidrogéaemisséao, odor, transferéncia de massa,

superficie quiescente, simulagdo numérica.



ABSTRACT

In this study the volatilization of hydrogen subidlissolved in the liquid from a tank with
qguiescent free surface was studied by numericaitisol of transport equations. Quiescent
surfaces are present in Wastewater Treatment PlaM®&VTP, for example, sedimentation
tank. Hydrogen sulphide is typically pursued as therker for odour due to its very low
detection and recognition thresholds and its camaldle emission rate. To evaluate the
volatilization of gases dissolved in the liquid frosurfaces quiescent the finite volumes
method (MVF) was used to solve the mass conservatjations, momentum and chemical
species with the used of the computational dyn&taid program ANSYS-CFX. The flow
was considered isothermal. The results obtainethéyhumerical simulations are compared
with simulations made by other authors to validéite mathematical model. Studies had
shown the volatilization of a gas dissolved inWader in free surface quiescent was linked to
the parameters as Reynolds numby), (Schmidt numberS), the liquid tank with aspect
ratio (depth/length) and Henry numbé&w of the substance. In the current study the olveral
mass transfer coefficienk() values extends further down stream asRheumber increases.
The presence of the recirculation in the phasediguas also larger to increased of tRe
number. ToR, = 702,07 K. stayed among 3,08xPm/s and 4,04 x1fm/s; toR. = 970,38,

K. stayed among 3,24xPM/s and 4,30 xIfm/s and toR. = 1220,11 K, stayed among
4,10x10°m/s and 5,36 x1fm/s.

Keywords volatilization, hydrogen sulphide, emission, oduogss transfer coefficient,

guiescent surface, numerical simulation.
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1 INTRODUCAO

As estacOes de tratamento de esgotos sdo comuidentdicadas, pela populacdo em geral
como fontes de emissdo de gases odorantes e omdmeeclamacdes de percepcao de odor
relatados pelas agéncias de protecdo ambientalecnedevido a varias razdes, tais como:
crescimento das cidades ao redor das estacOeatdménto de esgotos (ETE), aumento da
consciéncia ambiental da populacdo. As ETE poderar gaaus odores em fungao dos
processos e das condicbes operacionais empredddas. odores sdo formados por uma
combinacdo de varios compostos presentes no edmato ou gerados durante o seu
tratamento, sendo os mais importantes, os composthszidos de enxofre e nitrogénio,
acidos organicos, aldeidos, cetonas, acidos graptageis e compostos organicos volateis.

Entre todos os tipos de compostos odoriferos piemtes de ETE, o sulfeto de hidrogénio

(HZS) € um dos principais gases maus cheirosos emiitflis é facilmente detectado pela

maioria dos individuos em concentracfes extremasmbaixas e em curtos intervalos de

tempo pelo sistema olfativo humano (GOSTELOW et 2001). A concentracdo de
3
reconhecimento do 13 € muito baixa em torno de 1 a 1@/m (ou 0,00047ppm)

(METCALFY e EDDY, 2003). Aléem disto, é potencialnterperigoso, pois a sua toxidez é
capaz de irritar os olhos e/ou atuar no sistemaosere respiratorio podendo levar ao Obito
(MAINIER e VIOLA, 2005). De acordo com a Organizac&lundial da Saude (OMS), a

exposicao ao }$ com concentracdo em torno de 10ppm durante 1 lvards de trabalho

pode causar dores de cabeca e irritacdo dos olldis ®stema respiratorio, ou ainda, a

exposicao a 50ppm por 6 horas de trabalho inteode pausar cegueira.

A volatilizagdo tem um papel importante na emisddoum gas dissolvido em um liquido
(como o HS) para a fase gasosa. Para estimar a emissacs dgsses dissolvidos em
superficies livres quiescentes, que sdo superfacies baixo grau de agitacdo presentes em
algumas unidades de ETE como tanques de sedimentpQde-se utilizar aparatos de
medicéo direta como uma camara de fluxo ou um tdeelento portatil. Além dos métodos
de medicdo direta existem os modelos matematicos @acalculo da emissdo de gases

poluentes. Tem-se os modelos algébricos como WATBR®a0 atualizada do modelo
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WATERS - U.S. EPA, 1994), TOXCHEM+ (versdo atuaizado modelo TOXCHEM -

Melcer et al. 1994) e o modelo proposto por Gostadbal. (2001) que simulam o0 mecanismo
de volatilizacdo em unidades da ETE. Ha também adetos numéricos de emissédo que
podem resolver problemas complexos com condicdegoméorno gerais, definidos em

geometrias também complexas e apresentar resultadosima rapidez bastante satisfatéria.
A principal motivagao na utilizagcdo de modelos campionais, que tém como base, as
equacOes fundamentais de transporte é descreveblema da emissdo de poluentes atraves

de uma modelagem matematica, com um menor nimesiongdificacoes.

Com os resultados da estimativa da taxa de emissgossivel: (i) modelar a disperséao
atmosférica dos gases odorantes, verificando assEmpossiveis impactos ambientais
causados por ETE. A taxa de emissdo pode ser gsat@input nos modelos matematicos
gue simulam a dispersdo atmosférica de gases ddsrarainda atribuir as responsabilidades
frente a niveis de poluicdo detectados; (ii) aiagdb de impactos ambientais para um novo
empreendimento. No caso de uma fonte emissora aiegstente, 0s impactos na qualidade
do ar ndo séo passiveis de medicédo. Portanto,d&npeer avaliados através da modelagem
matematica; (iii) otimizar a operacdo de ETE outdogeradora de odor e auxiliar na
manipulacdo dos parametros de projeto, como a#uergura das unidades de tratamento

buscando sempre a minima emissao.

O objetivo do presente estudo € utilizar a modetagemérica para simular a emissao de
sulfeto de hidrogénio a partir de superficie livgeiescente exposta ao escoamento
atmosférico, caso tipico de unidades presentes ER) & partir do estudo do coeficiente
global de transferéncia de massa da fase liquidamadelo matematico € inicialmente
validado comparando dados de simulacdo numéricaccestudo realizado por Cuesta et al.
(1999) para em seguida comparar 0s resultados osbtem simulagdo com dados
experimentais de tanel de vento realizados no esfudposta por Santos et al. (2008) para a
estimativa do coeficiente de transferéncia de massa o HS e avaliar a influéncia do

namero de Reynolds no interior do tanque ou veémgdha superficie livre.

Esta dissertacdo esta dividida em cinco capit@lpds esta introducgéo, o Capitulo 2 descreve
0S conceitos basicos sobre o sulfeto de hidrogémim gas odorante, a emissao de sulfeto de
hidrogénio a partir de ETE e os métodos para estimde emissdo de um gas dissolvido na

fase liquida para a fase gasosa. No Capitulo &p@sentadas as equacdes de conservacao
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com as respectivas condicbes de contorno neces®adatatica computacional utilizada. O
Capitulo 4 apresenta os resultados obtidos contenddidacdo do modelo proposto através
da comparacdo com estudos realizados por outragegaue a simulacdo numeérica do
experimento em tunel de vento realizado tambénoptros autores. O capitulo 5 encerra esta
dissertacdo apresentando as conclusdes baseadassultados obtidos com as simulagbes
numéricas e as recomendacdes para trabalhos fuNwo&péndice A € mostrado o teste de
sensibilidade da malha computacional para as sgdetarealizadas e no Apéndice B, uma

breve discusséo da legislacao existente sobre geeeantes e 5.
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2 REVISAO DA LITERATURA

Uma das principais fontes geradoras de odor emeatds urbanos sdo as estagbes de
tratamento de esgoto (ETE), onde encontram-se fétipsrquiescentes, que sao superficies
caracterizadas pelo baixo grau de agitacdo observed interface gas/liquido. Nessas
superficies a remocao de um gas da fase liquida gdéase gasosa ocorre, principalmente,
através da volatilizagdo. Alguns aspectos relaciosaa odor, emissdo em estacdo de
tratamento de efluentes e a teoria sobre transfieréle massa seréo tratados nesse capitulo.

2.1 SULFETO DE HIDROGENIO COMO GAS ODORANTE

Odores sédo resultantes das sensacdes de moléaulaatutezas diversas (orgénicas ou
minerais volateis com propriedades fisico-quimida$intas) que interagem com o sistema

olfativo de um corpo causando impulsos que saaitnaios ao cérebro (PROKOP, 1986).

Substancias que disparam o sentido de olfato sAbec@as como odorantes. O epitélio
olfativo, localizado no nariz, € capaz de dete&adiscriminar odores diferentes, entre
milhares deles. Pode também perceber algumas Balasté&m concentracbes muito baixas
(ASCE e WEF, 1995).

A resposta a um determinado odor por parte de wividuo € algo subjetivo. Diferentes
pessoas percebem os odores de formas variadasddezentes concentragbes (STUETZ e
FRENCHEN, 2001). Para que um odor seja consideramionodo, é necessario que sejam
investigadas a frequéncia de percepcéao, sua ideatesi duracdo e o numero de pessoas que

sofrem com esse incOmodo.

Os valores de limites de percepc¢éo sdo geralmefeieares aos limites de toxidade alertando
o individuo da presenca de um composto, sem obrigatente induzir um risco toxico. Um
modelo simples para descrever a percepcdo humarma@oé mostrado na Figura 1. O

processo é visualizado em duas etapas: a receig@@ddica e a percepcédo psicoldgica, que
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resulta em uma impressdo mental de um odor espec(B8TUETZ, GOSTELOW e
BURGESS, 2001).

Recepcao Interpretagéo Impressao do
Odor =X (fisiolégica) | (psicolégica) — odor

Figura 1 - Processo de percepc¢ao do odor
Fonte: STUETZ, GOSTELOW e BURGESS, 2001

A sensacao provocada pela percepcao de um odoispodensiderada sob quatro parametros
independentes que servem também para a caracéeridacodor: qualidade ou carater (sua

natureza especifica), detectabilidade e limiteategpcao, hedonicidade e intensidade.

Le Cloirec (1991) apud Schirmer (2007) divide asés odorantes em duas categorias:

Odores provenientes da fermentagao, ou seja, aisfaranacéo de substancias minerais ou
vegetais em moléculas volateis em meio aerobio raerabio. Neste caso, as fontes
podem ser de origem natural ou antropogénica. GQmingipais fontes antrépicas, tém-se
as industrias e estagfes de tratamento de efluérteambientes naturais, os responsaveis
pelos compostos causadores de odor sdo, na maier ¢s vezes, microorganismos
aquaticos, como bactérias, fungos, actinomicet@obactérias e algas eucarioticas
(CANELA, 1999).

Odores da industria de transformacdo, como a agreatar, quimica, perfumaria, etc.
Neste caso, os odores podem ser provenientes qaigondatéria-prima, do produto

intermediario ou final, ou ainda de algum subprodut

Estas fontes emissoras podem ser classificadas pomtoais, fontes de area ou fontes de
volume. As emissdes pontuais sdo aquelas emitigesta de um duto, como chaminés de
caldeiras e exaustores. Nas fontes de area a enasséitece através de superficies ou um

conjunto de pequenas fontes pontuais que juntaanpgér classificadas como fontes de area.
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EstacOes de Tratamento de Esgoto (ETE) s&o coadmefontes antropogénicas emissoras
de odores, com origem na degradacdo anaerObia tixianarganica, presente nas aguas
residuarias urbanas e/ou em descargas de efluemdestriais que contem enxofre e

nitrogénio e sado classificadas como fontes doérpa.

A Tabela 1 relaciona o limiar olfativo de algunsnamstos odorantes associados a esgoto

bruto doméstico em partes por milhdo (ppm). Sendimibe de deteccdo definido como o

limite em que o odor é detectado e o limite de mbecimento como o limite em que o odor

passa a ser reconhecido pelo ser humano.

Os maus odores sao provenientes de substanciasaag@ inorganicas como enxofreft

mercaptanas), nitrogénio (NH aminas), fenadis, aldeidos, alcoois, acidos acgandentre

outros. Apesar dos odores estarem ligados a presiEncgertos compostos quimicos no ar, as

caracteristicas fisicoquimicas nao sdo suficiepdea se conhecer as propriedades odorantes

das moléculas. Em muitas situacdes, somente asandliatométrica € suficiente para a

avaliacdo dos incbmodos provenientes de emiss@esmaus odores. Isto vem ocorrendo em

varios paises, tais como Canada, Bélgica, Holarktargza, onde esta metodologia est4 sendo

utilizadas para avaliacdo do conforto ambientaiddéeo principio de que somente o ser

humano pode dizer se uma amostra gasosa é odotané® (BELLI e LISBOA,1998).

Tabela 1 - Limiar olfativo dos compostos odorifeagsociados com esgoto bruto doméstico

Compostos Formula Quimica | Limiar de Odor (ppm)

Deteccéo Reconhecimento
Amonia NH; 17 37
Cloro Ch 0,08 0,314
Dimetil sulfeto (CH) .S 0,001 0,001
Difenil sulfeto (GHs),S 0,0001 0,0021
Etil mercaptanas CICH,SH 0,0003 0,001
Sulfeto de hidrogénio H,S 0,00021 0,00047
Indol GH,N 0,0001 -
Metil amina CHNH, 4,7 -
Metil mercaptanas CiSH 0,0005 0,001
Escatol GHgN 0,001 0,019

Fonte: Adaptado de METCALF e EDDY, (1991)
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Em muitos casos, um particular composto odorantie ger dominante e ser utilizado como
indicador do impacto causado. Este é certamenteso das emissdes de odores de muitas
estacdes de tratamento de esgoto. A utilizacao foddmo indicador oferece as seguintes
vantagens (GOSTELOW e PARSONS, 2000):

* O H;S é geralmente o composto odorante dominante em ETE

* Mesmo quando ndo é o principal composto odoraiéeage como um marcador para 0s
odores de esgoto;

» As concentracfes de 8l na fase gasosa podem ser relacionadas com sdatasmea fase
liguida e modelos tedricos podem estimar a suadodioy

* A avaliacédo é rgpida e facil mesmo em concenémgduito baixas (ppb — parte por bilh&o).

O sulfeto de hidrogénio apresenta concentracdeamhecimento muito baixa em torno de 1

3
a 10 g/m (METCALF e EDDY, 2003). Ele € um gas incolor, extramente toxico, soltuvel
em varios liquidos (dgua, alcool e éter), com chegasagradavel (hedonicidade) de ovo podre

(qualidade), com limite de deteccao em torno dé@2@ ppm.

2.2 SULFETO DE HIDROGENIO E SEU IMPACTO A SAUDE

Na resolucéo do Conselho Nacional do Meio Ambi¢G@NAMA) n° 03, de 1990, define-se
poluente atmosférico como qualquer forma de matéuiaenergia com intensidade e em
quantidade, concentracdo, tempo ou caracterigivadesacordo com 0s niveis estabelecidos,
e que tornem ou possam tornar o ar: (1) impropmmcivo ou ofensivo a saude; (2)
inconveniente ao bem-estar publico; (3) danosavaisriais, a fauna e flora; (4) prejudicial a
seguranca, ao uso e gozo da propriedade e asaat@gdnormais da comunidade. A
Organiza¢do Mundial de Saude (OMS) define saudeocsgndo o estado de perfeito bem-
estar fisico, emocional e psiquico com ausénciapteimn de qualquer tipo de doenca e
fraguezas. Nesse contexto consegue-se perceber aenodores podem ser considerados
como um problema relacionado a salde e como umem@uatmosférico pode causar
incbmodos como mal-estar, dores de cabeca e &nsi@nito além de inconvenientes ao bem
estar e de prejuizos ao gozo da propriedade. O digiB apresenta informacdes sobre a

legislacdo nacional e internacional sobre odofdsSe
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O sulfeto de hidrogénio pode ainda causar efeitetalia saude. Devido a sua toxidez ele é
capaz de irritar os olhos e/ou atuar no sistemaosere respiratério dos seres humanos
dependendo da concentracdo e do tempo de expofi¢c@mdo se respira, 0,8l penetra
pelos pulmdes e alcanca a corrente sanglinea. &apide o sistema de protecédo oxida o
H,S, transformando-o em um produto praticamente m@eucorrente sanglinea. Entretanto,
a medida que a concentragdo d& ldumenta rapidamente, o organismo n&do consegdé- oxi

lo totalmente, e entdo, o excesso d& ldge no centro nervoso do cérebro que comanda a
respiracao, resultando na paralisacéo do sistespaadrio. Os pulmdes param de trabalhar e

a pessoa se asfixia e podendo ocorrer o 6bito (NBR\e VIOLA, 2005).

A Tabela 2 faz um paralelo entre a concentracdopdede exposicado e efeitos a saude
causados pelo sulfeto de hidrogénio. E importaotarrgue as concentracbes mostradas nessa
tabela sao significativamente maiores que o lim@&eeconhecimento do,H apresentado na
Tabela 1.

Tabela 2 - Efeito do sulfeto de hidrogénio nosséregnanos

Concentragdo HS | Tempo de exposi¢éo Efeito nos seres humanos

(ppm)

0,05-5 1 min Deteccao do odor caracteristico
10-30 6 — 8 min Irritacdo dos olhos

50 - 100 30min—-1h Conjuntivite, dificuldadesrdspiracédo
150 - 200 2 —15 min Perda de olfato

250 — 350 2—-15min Irritacdo dos olhos

350 — 450 2 —15 min Inconsciéncia, convulséo

500 - 600 2—-15min Distirbios respiratérios ewdatérios
700 — 1500 0—-2min Colapso, morte

Fonte: MAINIER e VIOLA, (2005)

2.3 EMISSAO DE SULFETO DE HIDROGENIO A PARTIR DE UMA BT

A emissdo de um gés através do processo de zdgéilb pode ocorrer em varias etapas ou
unidades do processo de tratamento de esgotosadiésidle ETE com grandes areas expostas

a atmosfera sao fontes significativas de emissaases.
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Os esgotos podem ser de origem doméstica, quesincas aguas contendo material fecal,
com fezes e urina e as aguas servidas, resultdatémnho e de lavagem de utensilios e
roupas, contendo sabdes, detergentes, gorduréisufss de alimentos e outros componentes
utilizados nas atividades cotidianas. No esgotmahtico os componentes de enxofre
ocorrem principalmente devido ao descarte de deméeg. Ha também os de origem
industrial, que compreendem aos residuos de indsigtodendo ter uma composicdo bastante
abrangente dependendo da atividade industrial deketia. Nos segmentos industriais, 0
enxofre, geralmente, € oriundo de processos dega@mguimica e/ou de lavagens de gases
acidos, de sistemas de tratamento de efluentdeymdentacées, de decapagens &cidas, dentre
outras (MAINIER e VIOLA, 2005).

No esgoto doméstico a geracao de sulfetos é previenda reducéo de sulfatos ou de matéria
organica composta de enxofre, tais como aminoacdogercaptanas. A presenca de ions
sulfato (SQ% em &aguas residuarias pode acarretar alteractesotas metabdlicas da
digestdo anaerdbia da matéria organica. Os mian@Y®&S responsaveis por esse processo
sdo denominados bactérias redutoras de sulfato )(BB$ sulforedutoras. Estes
microrganismos séo capazes de utilizar sulfatdited outros compostos sulfurados como
aceptor de elétrons durante a oxidacdo de composgésicos, levando a formagéo de sulfeto
como produto final da decomposi¢cdo. Uma ampla gdensubstratos pode ser utilizada pelas
BRS, incluindo toda a cadeia de acidos graxos esldacetato, propionato, butirato), varios
compostos fendlicos, hidrogénio, etanol, metanidempl, aclcares, aminoacidos, lactato e
diversos acidos aromaticos (Chernicharo, 1997)ul€@te dissolvido na fase liquida pode se
apresentar na forma nao ionizadagHou na forma ionizada t®u HS) dependendo do pH.

O sulfeto de hidrogénio apenas ocasiona percepododdr ap0s a sua emissdo para a

atmosfera que € proveniente da volatilizacdo detsuha sua forma ndo-ionizada.

As lagoas de estabilizagcdo sdo consideradas cone dam técnicas mais simples de
tratamento de esgotos (depuracdo natural) sendovaddrios escavados no solo, de pouca

profundidade e grande area de superficie liquidesgente.

As emissfes de gases a partir de uma superficiesaprite podem ser determinadas

experimentalmente, por métodos de amostragem dieefase gasosa ou utilizando modelos
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de emissao que podem ser algébricos ou numériooantbos 0s casos € necessario conhecer
os fendbmenos fisicos e quimicos que ocorrem ndiNzdgao.

Nas quatro secdes seguintes sera discutido o fer@®rda volatilizacgdo em superficies
quiescentes, as técnicas de medicdo direta da @miss modelos algébricos de emisséo
usados comercialmente e alguns trabalhos publicadbse a modelagem numérica do

processo de transferéncia de massa.

2.3.1 Volatilizacdo em superficies quiescentes livres

A volatilizacdo de combinagBes organicas em corpadgua para a atmosfera € uma das
importantes rotas da transferéncia de massa eotrdremissdo de muitas combinacdes

organicas em meio aquoso.

Pela teoria de transferéncia de massa, havera dl@xoatéria (massa ou mols) de uma regiao
de maior a outra de menor concentracdo de umanuateta espécie quimica. Esta espécie
que é transferida denomina-seluto. As regides que contém o soluto podem abrigar
populacdo de uma ou mais espécies quimica distesaguais sdo denominadassdé/ente

O conjuntosoluto/solventepor sua vez, € conhecido como mistura (para pasesolucao
(para liguidos). Nos dois casos é o meio onde ecbo fendbmeno de transferéncia de massa
(CREMASCO, 2009).

Observa-se no paragrafo acima uma nitida relac@auwsa e efeito. Para a “causa” diferenca
de concentracdo de soluto, existe o “efeito” dasfieréncia de massa. Ao estabelecer esta
relacdo, aparece o aspecto cientifico dos fendmealestransferéncia de massa que
sinteticamente, é posto da seguinte maneira: Aacgesa o fenbmeno, provoca a sua

transformacao, ocasionando o movimento (CREMASQ@O9P

A diferenca de concentracdo do soluto, enquantsacatraduz-se em “forca motriz”,
necessaria ao movimento da espécie consideradamderegido a outra, levando-nos a

relacéo:
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(Movimento de matéria) ~ (For¢a motriz)

A resposta de reacdo desse movimento, em virtudecda motriz, esta associado a

resisténcia oferecida pelo meio ao transporte tlaesoomo:

(movimentadamatérig = ! (forcamotriz)

resisténcaaotranspornt

(2.1)

A resisténcia presente na Equacéo (2.1) estaoekata com: (a) Interacéo soluto/meio e (b)

Interacéo soluto/meio + acao externa.

Quando a interacdo ocorre no ambito molecular,rgafonotriz associada é o gradiente de
concentracdo do soluto. Nesse caso o fendbmenoheado comalifusda A resisténcia ao
transporte esta associada somente a interacao/sodi. Vale ressaltar que essa é uma viséao
simplista, pois 0 movimento da matéria no ambitolecdar, ndo é exclusivamente
dependente da diferenca de concentracdo do sdhdtotambém a possibilidade de o
movimento da matéria ser decorrente da diferenca telaperatura (termoforese)

caracterizando os fenémenos cruzados (CREMASC®)200

A interacdo também pode ocorrer de forma macrosagpuja forca motriz é a diferenca de
concentracdo e a resisténcia ao transporte esiéiads a interacdo soluto/meio mais a acao
externa. Essa acao externa relaciona-se com agarésticas dinamicas do meio e geometria

do lugar onde ele se encontra. Esse fenbmeno @cdshcomaonveccéo

A partir disso pode-se destacar duas das mais terges formas de transferéncia de massa:

Difusdo molecular. € o transporte de matéria devido as interacoésamares. A difusédo

molecular de um soluto ocorre no sentido inveram,seja, de uma solucdo menos
concentrada para uma solugdo mais concentradasdoifna solucdo é um processo de
acordo com o qual, constituintes ibnicos ou mokr®d movem-se sob a influéncia de sua
atividade cinética, na direcdo do seu gradienteoteentracdo. A difusdo pode ocorrer na
auséncia de escoamentos da solucéo. A difusdo geardo o gradiente de concentracao

se torna nao existente.
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Conveccédo € o auxilio ao transporte de matéria como cor&srj@d do movimento do
meio. Processo no qual por¢des do fluido sdo toatesfas de uma regido a outra do

escoamento em escala macroscopica.

A volatilizacdo € um processo fisico-quimico remuté da falta de equilibrio entre um

composto na fase gasosa e em solucao.

Uma condicdo de superficie quiescente pode ser ladadgela lei dd-ick da difusdo. A
partir desta condicao, a difusdo molecular € aalfucca capaz de transportar as substancias
quimicas do liquido para a interface gas/liquideNB et al. 1994, LIMPT et al. 2005,
SANTOS et al. 2008)

JA:-DM
Ty

(2.2)

ondeA (soluto) indica a substancia que é difundida mestSunciaB (solvente).Ja € o fluxo de
massa da substandlakg/s, D é o coeficiente de difusdo de transferéncia desanafs,
representa a massa especifica l?g/w;A € a fracdo massica M8gviswra- A Equacao (3.2)

pode ser escrita em termos de concentracdo e eappa relacdo entre a massa da

substancia e o volume da mistura kgkgwisura:

JA:- Dﬂ_CA
iy

(2.3)

Quando em um sistema, a fase liquida “rica” emcsmA e uma fase gasosa, “pobre” &n

entram em contato, o composfose difunde espontaneamente através da interfase ga
liquido. Considerando que um dos principais fatapes afeta a transferéncia de massa € a
resisténcia que se situa na regido proxima a adeyfdiversas teorias foram propostas para

guantificar essa transferéncia.



29

Entre os modelos desenvolvidos para avaliar o filxsoluto transferido entre a fase gasosa
e a fase liquida destacam-se 0s seguintes:

- Modelo dos dois filmes de WHITMAN, (1923) e LEWESWHITMAN, (1924);
- Modelo da teoria da penetracéo de HIGBIE (1935);
- Modelo de renovacéo de interface de DANCKWERTES 1.

Cada um destes modelos é baseado em uma hipostsgadsobre o comportamento do

liguido proximo a interface gas/liquido.

2.3.1.1 Modelo dos dois filmes de WHITMAN, (1923) e LEWISVEHITMAN, (1924)

A teoria mais utilizada, por sua simplicidade,desenvolvida por Lewis e Whitman em 1924
(MACKAY e YEUN, 1983, LEE et al. 2003, LIMPT et aR005, CHAO, 2005). Sua
formulacdo matematica é relativamente simples suas predigcbes sdo sempre proximas
destas formadas por modelos mais sofisticados, comade renovagdo de superficie
(SOTELO, et al., 1991, ROIZARD, et al., 1997, BELAR, 2004apudSILVA, 2006).

Neste modelo sdo consideradas duas finas camadhsgsddeem repouso, adjacentes a cada
um dos lados da superficie de contato entre o gadiguido, nas quais esta localizada a
resisténcia a volatilizagcdo. E assumido em cadeefilm gradiente de concentracéo e que, no
interior de cada fase exista agitacdo suficienta paeliminacdo do gradiente, ou seja, em
pontos além do filme, a turbuléncia € suficienteapgiminar o gradiente de concentracdo a

Figura 2 esquematiza a teoria em questéao.

De acordo com a teoria dos dois-filmes a Equac&®) (fbde ser aplicada para a camada
liquida onde a difusdo molecular € dominante. Camidme representa uma camada de
espessura muito finadd) ou (@), a derivada da Equacdo (2.3) pode ser reesasitdo C
(LIMPT et al. 2005, SANTOS et al. 2008):
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JA
A
CAg,O
=
d, =
Cag: Fase Gasosa (% g
Interface o 5 g
Fase Liquida Z
d E
H

Caro
Figura 2 - Teoria dos dois filmes
Para a fase liquida,
Jy=-D DC, =-D, (CAI,i B CAI,O)
Dy d
(2.4)
Ou,
D
Ju =Kk (CAI,O - CAI,i) ondek, :d_l
|
(2.5)

Analogamente, para complementacao tedrica ja quesente estudo leva em conta apenas a

simulacao da fase liquida, para a fase gasosadentguacao (2.6):

Dg
Jug =Ky (Cagi - Cago) ONde Kk, = (2.6)
g
Cai0 € Cago S@o as concentracdes dissolvidas do compostoteroinpulk) da agua e do ar
respectivamente (ambas em kgnCa; e Cag,i SA0 as concentragdes da fase liquida e gasosa

respectivamente dmmposto na interface (ambas em kd);rD, e Dy sdo os coeficientes de

difusdo da substancia na fase liquida e na fassgasspectivamente.

A espessura do filmegy para a fase gasosade para a fase liquida, que representa a
hidrodindmica do sistema gas-liquido, depende tErefs como: geometria, propriedades
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fisicas e de como se da a agitacao do liquido.d&raurbuléncia, por exemplo, faz diminuir o
valor de @) ou (d) e consequentemente aumenta o coeficiente defdréansia de massa.
Variacdes na temperatura, por exemplo, irdo inflinno coeficiente de transferéncia de
massa de duas maneiras. Primeiro, aumentando ieo&d D, e segundo, por diminuir a

viscosidade, diminuindad§) ou @d).

ki e kg séo os coeficientes de transferéncia de massasddifuida e gasosa respectivamente
em m/s. Os valores de e ky dependem da velocidade com que a agua ou 0 gds sEsta
movendo, da temperatura, propriedades do solut@ @oooeficiente de difusdo e viscosidade
e geometria de estudo (MACKAY e YEUN, 1983, CUESGtAl. 1999, LIMPT et al. 2005).

Caii €Cag,i S80 as concentracdes que no equilibrio podemeseriths através da constante de

Henry na forma adimensional:

2.7)

A constante da lei do Henry € apresentada de fodife®ntes na literatura. Para estudos de
volatilizacdo, ela é escrita normalmente como acBs entre a pressdo de vapor e a
concentracdo de uma substandiana fase liquida com unidade em mol/atnt.dou

adimensionalmente como a razdo entre a concentrdedsa sustancia no ar e sua

concentracdo em solucdo aquosa, nas CNTP (condigdmsis de pressao e temperatura).

Sander (1999) apresenta alguns valores para aaotesia lei de Henry para substancias
organicas e inorganicas de importancia ambien28’@ (escrito em uma forma dimensional
comoKu/RT) e d4, por exemplo, 9 valores de referénciactestante de Henry para o sulfeto
de hidrogénio compreendidos entre 1.0%¥ 1.0x10" mol/atm.dni sendo que seis das

referéncias citadas correspondem ao valor iguadsl0* mol/atm.dn.

A partir da Equacgéao (2.7) e consideraddeJag=Ja, que é o fluxo total, chega-se a Equagéo
(2.8):
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_ kICAI ,0 + kgCAg,O

Al k, Ky +K
(2.8)
Substituindo a Equacéo (2.8) na Equacao (2.5) eemEsquacao (2.9)

_ kik Ky ] Cago

Al k| +kgKH AlL0 KH
(2.9)

C k k
Jy=K_ Cyo- 222 onde,K, =———2_—que resulta emr =4 1
' Ky k, +k /Ky Ko ko KKy

(2.10)

Para resolver a Equacéo (2.10) € necessario sabalares deCa o, Cago Kn € KL que € o
coeficiente global de transferéncia de massa dalfgsida. Neste caso, pode ser assumido
que Cajo € igual aCu, ¥ para uma mistura homogénea. Porélxy, dificilmente pode ser

assumido igual &x4,¥x € uma medida na fase gasosa muito perto da inéettace ser feita.

2.3.1.2 Modelo da teoria de penetracao de HIGBIE (1935)

Higbie (1935) propds um modelo onde os elementpgiddos situados na interface sao
renovados periodicamente por elementos de composiif@rente da interface. O fluxo da
espécie transferida é em funcdo do tempo de codtatdlemento na interface. Este modelo
estipula que o escoamento de um liquido é expastotarface durante um tempo de contato
e todos os elementos sdo expostos durante o mesnpw.t Pequenos elementos do liquido
movimentam-se continuamente do interior da fasgdegpara a interface, onde sédo expostos
ao gas pelo mesmo intervalo de tempo e onde ddrénsia de massa ocorre para um tempo
determinada. Posteriormente, nesse determinado ponto, o etengelsubstituido por um
elemento novo vindo do interior da fase liquidaawds da turbuléncia ou devido a

caracteristicas do fluxo e o elemento mais anggiarna ao interior da fase onde se mistura.

A resolucdo do balanco de massa conduz aos perfisritentragdo onde € possivel avaliar o

fluxo de transferéncia de massa no instgrgaendo para a fase liquida:
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DC, D
Jy=-D Dy ) \/;(CAIJ - Ca0) =K (Cyi - Caip)

(2.11)
ondek, é o coeficiente de transferéncia de massa localg#ase liquida escrito por:

k =.,—
o

(2.12)

k € dependente do coeficiente de difuséo do solutpivente da fase liquida e tempo de

permanéncia do fluido na superficie.

2.3.1.3 Modelo de renovacgéao de superficie de DANCKWERTS ()9

Danckwerts (1951) modificou a teoria de Higbie @P& supbs que existam porcdes da
superficie do liquido que séo, no decorrer do temspbstituidas por um novo liquido vindo
do interior da massa liquida. A porcéo do liquide qtinge a superficie fica em contato com
0 gas durante um intervalo de tempo finito, anteset substituida por uma nova porgéo de
liquido. O modelo considera que todos os elemdigo&los, na superficie, ndo tem o0 mesmo
tempo de contato com a interface, existindo umtiloiscdo dos tempos de renovacdo na
interface. O modelo considera a possibilidade deeleamento ser substituido em um dado
instante independente do seu tempo de permanétg&iaima funcdo de distribuicdo que
descreve os elementos da superficie, definidaqueldicdo de que ha uma fracdo da area da
interface formada por elementos com “idade” commlea entret e (t +dt) na qual uma
fracdo da superfici&, esta exposta ao gas nesse tempo. Dessa f8inaarea da superficie
a qual é substituida por um liquido “novo” por wadd de tempo. Usando este conceito, 0

coeficiente de massa transferéncia, é determinado p

(2.13)
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onde k, € dependente do coeficiente de difusdo entrecseldolvente da fase liquida e a

fracdo da area da superfict® @ qual é substituida por um novo liquido por emdado

tempo.

Os trés modelos descritos evidenciam gudepende de uma propriedade de transporte: a
difusividade e das condi¢bes convectivas que asm@go contato entre as fases liquida e
gasosa, tais como: espessura do filme (LEWIS E WHAN, 1924), tempo de contato e taxa
de renovacéo superficial (DANCKWERTS, 1935 e HIGBI®51). Essas grandezas sao
dificeis de serem estimadas ou medidas experinmeetée, o que nos leva a recorrer a
relacbes empiricas especificas e/ou ao equacionanmeatematico mais complexo para

descrever todos os fendmenos fisicos envolvidos.

2.3.2 Modelos algébricos de emissdao de gases para unidadge tratamento de
efluente

Sobre volatilizacdo de gases dissolvidos em suesfiquiescentes hd muitas pesquisas
experimentais (COHEN et al., 1978; MAKACY e YEUM)83; PENG, 1992, AROGO et
al., 1999; CHAO, 2005; SANTOS et al.,, 2008; CHAMO0YQ; ZION et al., 2009) que
auxiliaram na construcdo de modelos algébricos nebéan para validacdo de modelos

numeéricos.

Os modelos matematicos para estimar a taxa de&omilgsum composto sdo muito utilizados
em estudos de impacto ambiental, onde ainda n&teexina fonte odorante instalada. Além
disso, trata-se de um recurso que disponibilizaessiltados de maneira rapida. Alguns
modelos de emissdo atualmente disponiveis estdead@s em valores empiricos. Os
softwares de estimativa de emissdo sdo usados @uandgrande numero de equacdes e
interacbes devem ser manipulados e o efeito deomyarametros diferentes devem ser
considerados para a estimativa de emissdes. Destreodelos algébricos mais citados na
literatura pode-se destacar o WATER 9 (U.S.EPA4)9POXCHEM+ (Enviromega, 2003),

e 0 proposto por GOSTELOW et at. (2001) todos estosl por Santos et at. (2006). Esses

modelos simulam a emissdo de gases em varias esiddd tratamento de esgoto
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considerando um balangco de massa que inclui osirdegumecanismos de remocao:

volatilizacdo, biodegradacactipping.

Para efetuar a estimativa da remocao por volatdiaatodos os modelos citados utilizam a
teoria dos dois filmes (Secdo 2.3.1.1). Assim ad€ga (2.14) € utilizada por todos os
modelos para o calculo do fluxda(). O que ir4 variar em cada modelo é a forma como o
coeficiente local de transferéncia de massa nalfqsiela ) é calculado. Assumindo que
Caio € igual aCu, para uma solugdo bem misturada e Gugo € igual a zero, pode-se

determinar a emissa®) a partir delJ multiplicada pela area\j total da superficie.

R, =Ja" A=-K AC,

(2.14)

(a) Modelo WATER9

O WATER9 evolugcdo do modelo WATERS foi desenvolvigela U.S.EPA (1994). Este
modelo tem uma base de dados de constituintes iispsecde mais de 950 compostos
quimicos. O coeficiente de transferéncia de massaade liquida k) em superficies

quiescentes pode ser escrito pelas Equacdes (2.15).

%
k =(278 10°) 2 se 0 U< 3,25 m & e todol/ H
| ,ether
(2.15a)
F b,
k = (2605 10°) oo (1277 107) (U} ——  seUy>3,25 m & e 14 <L/ H <51,2
| ether
(2.15b)
D %
k =(261107)U,,) —! se U;p>3,25méel/H>512
| ether
(2.15¢)

Para valores de/ H < 14, s&o utilizadas as formulagdekd®mopostas por Mackay and Yeun
(1983):
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k =10 10° +144 104(U° J*(s, ) °seU” < 0,3 m & (U1o> 3,25 m §)
(2.16a)
k =10 10°+341" 10*(U°)s, ) °° seU > 0,3m & (Uso> 3,25 m 8)

(2.16b)

Neste casdk pode ser calculado por cinco diferentes equacdsemtle dé/H sendoL o
comprimento da superficie na dire¢cdo do vento (iH)aaltura do tanque (mlio que é a
velocidade do vento a 10 metros de altura (mIi3) gue € a velocidade de friccdo (m/s). As
equacOes necessitam ainda dos valore®,de D ger que sdo 0s coeficientes de difusédo

molecular da substancino liquido e do éter no liquido, respectivamdnte?/s) e deS,
que é o ndmero de SchmidfS, =m/(r,D,) para a substancia na fase liquida

[adimensional]; | € a viscosidade dindmica da agua (g/cm;¥;a massa especifica da agua

(g/cnt).

O coeficiente de transferéncia de massa da fassa@#g) € determinado conforme sugerido
por Mackay e Matsugu (1973):

kg = (4,82' 10—3)(U10)0,78(S ) 0,67(de). 011

cg

(2.17)

onde S, € o numero de Schmioﬁ‘sCg :’76/(ng9» para a substancia na fase gasosa

[adimensional]; 4 € a viscosidade dinamica do ar (g/cm.g)e a massa especifica do ar
(g/cn):; Dy € o coeficiente de difusdo molecular da substamgifase gasosa (cffs); de =

(4A/p)°* é o diametro efetivo da superficie liquida (n#) € a &rea da superficie )m
(b) Modelo TOXCHEM+

O modelo TOXCHEM+ é proposto pela empresa Enviran@§03). A base de dados do
modelo inclui 204 composto quimicos, detalhadasrimécdes das propriedades fisicas e a
constante de Henry. Os coeficientes de transfaxétei massa da fase liquida podem ser
calculados utilizando as equacdes propostas pok&ae Yeun (1983) (Equacao (2.16)) de

forma idéntica ao modelo Water9 (neste caso, sanara valores de/ H < 14)
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O coeficiente de transferéncia de massa da fasesaas calculado de forma diferente do
modelo Water9 e utiliza a Equacgao (2.18) conforagesdo por Mackay e Yeun (1983):

k, =10" 10°+462" 10°U" s, ) *

(2.18)

Neste modelo ha duas equagfes para o calculpdmendentes da velocidade de friccéo, e

ambas dependendo ainda do numero de Schmidt dddjggiuma equacao para o célculo de

k, que depende do numero de Schmidt para a faseagastasvelocidade de fricgao.

(c) GOSTELOW et at. (2001)

O modelo proposto por GOSTELOW et al. (2001) usexggessdes presentes no trabalho de

MACKAY e YEUN (1983) para estimar os coeficientes tlansferéncia de massa da fase

liquida (k) e da fase gasosé&):

k =00038)° (s, ) °°
(2.193
ky = 004U"(s, J°

(2.19b)

Para esse modelo existe apenas uma equacao palcalo dek, que depende do nimero de
Schmidt da fase liquida e uma equagdo para o oaltelk, que depende do numero de

Schmidt da fase gasosa sendo ambos independentedaade de friccao.

2.3.3 Modelos numéricos de emissao de gases em superf@gi@scente

Nesta secdo sdo apresentados alguns trabalhazadeslina area de dinamica dos fluidos
computacional (CFD) para o estudo da volatilizagéoum gas da fase liquida para a fase

gasosa, tendo como objetivo a contextualizacaaekepte estudo.
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Cuesta et al. (1999) estudaram a transferéncia aksanna interface ar/agua em regime
laminar utilizando um modelo bidimensional de ursergatério ou tanque. O estudo teve
como foco a volatilizacdo de um gas dissolvido guasaarmazenado em um tanque que se
encontra sob a influéncia de ventos fracos. O ceefie de transferéncia de massa foi
calculado baseado na lei &ck. O escoamento no tanque € estudado usando umocddig
computacional, baseado em volumes finitos, quea@laugpara resolver numericamente as
equacOes de conservacdo. Ndo houve comparacdonudgagdo numérica com dados
experimentais. As solucdes sdo apresentadas pard@de aspecto (comprimento/altura) do
tanque variando de 1 a 10, nimeros de Reynolds é6te 1620, e niumeros de Schmidt
entre 667 e 2020. Os resultados mostram que o rescba é fortemente dependente da

velocidade do vento induzida na superficie e aé@antre o comprimento e altura da lagoa.

Yao et al. (2000) investigaram o comportamento de fluido incompressivel em um
reservatorio prismatico raso tridimensional conoastento em regime laminar. O codigo foi
validado com exemplos analiticos e dados de sirdalagimérica realizadas anteriormente.
Os autores simularam a fase liquida e a fase gasmsaa razdo de aspecto do reservatorio
variando entre 0,5 e 0,25. Um programa computatiseiseado em diferencas finitas é usado
para resolver as equacgOes MNavier-Stokese dados experimentais s&o utilizados para
validacdo do modelo. Os resultados da simulaca@pésentados para um Reynolds igual a
3000, uma relacdo comprimento e largura igual@rdzao de aspecto comprimento e altura
(AR) igual a 0,5 e 0,25. PareR = 0,25 o fluido mostrou menos recirculacdes nemegorio
gque paraAR= 0,5.

Wu et al. (2003) escreveram métodos experimentaiedelos numéricos para calcular a taxa
de volatilizacdo da amoénia proveniente da suinacaltA intencéo foi descrever um modelo
para calcular a volatilizacdo a curto prazo (um@aas®). Um modelo computacional foi
desenvolvido para calcular a volatilizacdo da am@&m efluentes de suino. O modelo simula
fluxo de massa, fluxo de calor, e o transporte dsam método das diferencas finitas. O
modelo foi desenvolvido para avaliar a concentrag@@monia na interface sélida-gasosa,
gasosa-liquida e sodlida-liquida. O total de fluxosirou-se dependente da variacdo de
concentragdo para as trés interfaces. Para o a@auwolatilizagdo foi utilizada a Lei dréck.

O modelo foi testado comparando dados de simulagio dados experimentais. Os
resultados de simulacdo mostraram-se em acordodeolos experimentais em trés dos seis

experimentos realizados. Nos outros trés, a vidagifio foi superestimado e os autores
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verificaram que a volatilizagdo mostrou-se muitos$eel a variagdo de temperatura e pH do

efluente.

Yao e Raghunathan (2004) apresentaram um estude estoamento no interior de tanques
tridimensionais com geometria retangular onde héa interacao entre 0 escoamento externo
e as recirculacdes no interior do tanque. A solugéuérica das equacdes Mavier-Stokes
tridimensionais foi realizada usando o método ddsramhcas finitas para um fluido
incompressivel com escoamento em regime laminarre@gltados obtidos em simulagéo
numérica sdo comparados a dados experimentaisutOes mostraram como o0 numero de
Reynolds, geometria, e velocidade do vento na &opmerliquida podem influenciar o
escoamento da fase liquida. Para baixos numerdRegaolds o escoamento apresentou
menos recircula¢cdes no fundo do tanque quando cahpa elevados nimeros de Reynolds
0 que demonstra que a estrutura do escoamentotarioindo tanque é fortemente afetada

pelo escoamento de ar externo ao tanque.

Limpt et al, (2005) realizaram uma simulacdo néteisnica e tridimensional da transferéncia
de massa da fase liquida para a fase gasosa erangoet O programa GTM-X foi usado
para resolver as equacdes de transportes. O pafilconcentracdo foi determinado
matematicamente pela Lei ééck da difusdo. Os autores concluiram que a transfier@e
massa de espécies volateis depende, entre outtdg@es, da velocidade do vento sobre o

tanque e da configuracdo geométrica do tanque.

Yu et al. (2005) estudaram fluxos liquidos em umjwoto de pequenas cavidades utilizando
experimentos e simulagdo numérica. Varios micrmgutom formas variadas, quantidades
variadas e dimensfes diferentes foram analisadasno@elo numérico computacional

bidimensional revela um parametro de controle pafarmacéo de recirculagbes dentro das
cavidades, a relacao de aspecto da cavidade. Fntdma distribuicdo das recirculacbes séo
analisadas dentro das cavidades. Os autores peageloggie essas recirculagbes aumentam

com o aumento do numero de Reynolds e razdo aspectavidade.

Meng et al. (2008) verificaram ser a volatilizaghio importante processo para a emissao de
PCB (Bifenil policlorados) em superficies liquida®s autores aplicaram o modelo
multiescala de qualidade do ar CMAQ, para simuldransporte e trocas superficiais na
interface liquido/gas para PCB. Os autores expamda&t versdo do CMAQ, e simularam o
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fluxo da fase liquida para a fase gasosa de PCBaezgido dos Grandes Lagos. A troca na
interface liquido/gas € baseada na teoria dos filoies. Os autores verificaram que o
coeficiente de transferéncia de massa depende tmidagle do vento, estabilidade
atmosférica e condicfes de escoamento da supdificie O coeficiente de transferéncia de
massa para o PCB é descrito em funcdo do coefcamtransferéncia de massa do dioxido
de carbono, informacdo que os autores ja detint@snautores analisaram os padrdes de
concentracdo e deposicdo de PCB na América do NHar&e2002. A volatilizacdo de PCB na
superficie liquida é maior que a absorcao (deposie@a) nessa mesma superficie analisada.
Assim, os autores concluiram que a regido dos @sahdgos sdo atualmente uma fonte, em
vez de um sumidouro de PCB. O autores verificaram @ valor total da transferéncia de
massa na interface liquido/gas € mais sensivelozigtade do vento do que a variacdo de

temperatura.

Desoutter et al. (2009) realizaram uma simuld@@ect Numerical Simulation(DNS) para
estudar a evaporacdo que ocorre em uma camadinedifijuido exposta ao escoamento do
ar turbulento. Para validacdo do modelo primeiiadalizada uma simulacdo isotérmica e a
mesma foi repetida para um caso ndo isotérmico amdgas quente comeca a fluir sobre as
paredes frias. Finalmente a evaporacéo do liguidcelculada nas paredes. Foi mostrado que
o fluxo de calor e massa entre o liquido e o g&ssgw resultado da evaporacao sofrem forte
variaces devido o fluxo turbulento. Essa infornoagfudou os autores a desenvolver novas
funcdes de parede que incluem os efeitos de delgsidaadientes de massa e temperatura na
superficie de filme e permitiu construir uma nouwaddo de parede para descrever essa

camada limite.

De modo geral, os estudos mostram que a volal@ade compostos em superficies
quiescente livres esta intimamente ligada a par@asetomo numero de ReynoldR) e
relacdo entre a altura e o comprimerA®)(do tanque onde esta a fase liquida. Verificou-se
ainda que ha muitos trabalhos experimentais glieami modelos algébricos para o céalculo
da volatilizacdo de compostos odorantes em supfiguiescentes e que muitas vezes
modelos computacionais preocupam-se em analisampartamento do fluido e ndo tem o
objetivo direto de analisar a qualidade do ar retexla a odor. Os trabalhos em geral dao

maior atencao a volatilizacdo da amoénia do queoatposto sulfeto de hidrogénio.
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2.3.4 Meétodo da Medicao da taxa de emisséo de gases ermpeasticies quiescentes

Os métodos de medicao direta baseiam-se na amarstrdg fase gasosa para determinacdo
da concentracdo do composto de interesse atravasatises laboratoriais e na medi¢cdo da
vazdo do gas emitido. Esse método de medicdo sipkronsiste em isolar parte da

superficie emissora com uma camara ou um tuneledoyv Sdo exemplos de métodos de

amostragem direta o tinel de vento e a camaraige (Figura 3).

—) 3 cOntaminado il e . i i
mangueira de | Ponto de amostragem Segio de contragio

entrada do
gas de arraste | Segao pmmal

Cimara de mistura

. Extensdo do duto de entrada

mangueira de
distribuigdo do
gas de arraste

Segio de expansio e

™ i’?‘ - Tubos e

Figura 3 — (a) Fotografia de uma camara de fluin) @erspectiva isométrica de um tanel de
vento portatil

Fonte: SCHIRMER (2004)yww.odour.civeng.unsw.edu.au

A camara vista no detalhe é colocada sobre a dajgeta lagoa, onde flutua com o auxilio da
bdia. Neste caso, um gas de arraste é empurradoirairior da camara. O gas contaminado
€ succionado pela mangueira de saida e analisafimai@dnamento geral de uma camara de
fluxo segue naturalmente uma operacéo dinamica,veades de entrada e saida de ar no seu
interior; nesse caso, ocorre uma mistura entreaseggdesprendidos da superficie liquida e o
ar alimentado ao interior da camara (gas de ajradténicio da amostragem propriamente

dita da-se apenas apés um periodo de homogenedagaistura no interior da campanula.

Assim como as camaras de fluxo, os tuneis de wantbém utilizam uma corrente de vento
para medi¢coes de taxa de emissdo de odor. Difenente da maioria das camaras de fluxo,
0s tuneis de vento tem secdo prismatica e a cerrdatar € transportada no sentido
longitudinal do tanel. Isto permite que a velodéalo ar seja controlada mais precisamente,

permitindo que variagcdes da emissdo odorante cdotidades de vento aplicada sejam
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medidas. O tunel de vento é projetado para simwitea condigdo atmosférica de fluxo, com

velocidade conhecida, a superficie emissora e s&tuna vertical. Essa técnica requer a

producdo de um fluxo de ar com velocidades de @,®an/s no tunel. Esse ar € misturado
aos gases emitidos da superficie, sendo a misagasg amostrada para posterior analise
(SCHIRMER, 2004).

Como exemplo de analise laboratorial da concendragideterminado composto odorante,
tem-se a cromatografia gasosa e métodos quimiéosdd olfatometria e do nariz eletrénico

para odores.

Quanto ao método de cromatografia gasosa, esse é@osmmétodos analiticos de alta
precisdo, além de avaliar a concentracdo de vaoogostos simultaneamente. Apesar de
muito precisa € uma metodologia dispendiosa, ggeereaparelhos volumosos e sensiveis.
Trata-se de um método fisico-quimico de separdgd@®eado na volatilidade de compostos
quimicos da amostra. Se a identificacdo quimicevithgal de todos componentes da amostra
€ desejavel, entédo é necessaria a associacao egpaastrometro de massa a um cromatografo
a gas. Em alguns casos podem-se identificar suti@saquimicas especificas apenas com o
cromatografo a gas por meio de um método compatatitilizando-se amostras padrdes
(ASCE e WEF, 1995).

A olfatometria consiste em diluir a amostra de @orante com amostras de ar sem odor em
um sistema usando olfato para determinar a cormgdra qual o odor € sentido. O
instrumento que é usado nessa técnica é o olfatdmeét objetivo dessas medidas é
determinar a concentracdo do odor. A técnica mamum é a determinacdo do limiar
olfativo, que corresponde a uma concentracdo quie Eer distinguida por 50% dos
monitores como livre de odor. Entdo a amostra asalisada é sucessivamente diluida até
gue se possa encontrar o limiar olfativo. A esseentracdo correspondente assume-se como
sendo igual a 1 UO th (unidades de odor por metro clbico). ConseqiiemEme
concentracdo do odor original da amostra corregpandhumero de diluicdes requerido para

obter o limite de odor (GOSTELOW e PARSONS, 2001).

O nariz eletrbnico é baseado em um conjunto deosemgjuimicos. Esses sensores sao
caracterizados pela seletividade e sensibilidadeuda ampla variedade de compostos.

discriminagdo é conseguida através da aplicacd@ahécas de reconhecimento padréo, de
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acordo com uma base de dados pré-existente de @eedile amostras conhecidas (BOS,
2004apudSILVA, 2007).

O nariz eletrbnico apresenta a vantagem de fa@tagdo, resultado rapido, custo baixo e
facilidade de transporte do analisador. Porém, e composto especifico esta sendo
analisado, qualquer interferéncia é uma desvantafgmcaso do b5 qualquer composto
reduzido de enxofre pode interferir na leitura garalho (STUETZ, 2001).
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3 MODELAGEM MATEMATICA E METODO NUMERICO

Neste capitulo serdo descritos a modelagem matan&t método numérico utilizados para
calcular o fluxo de massa de uma substarcidissolvida em agua no interior de um
reservatorio aberto. A configuracéo utilizada peste estudo é mostrada na Figura 4, sendo

Us a velocidade na superficie do escoamento.

Vento Fase Gasosa

.
? Us Interface

Volatilizagao

Fase Liquida

S S S /

Figura 4 - Desenho esquematico do problema proposto

3.1 MODELAGEM MATEMATICA

Um modelo matemético representa um conjunto degdgsadiferenciais parciais e condigdes
de fronteira que regem um processo. Ele € umasepiacao ou interpretacéo simplificada da
realidade. A escolha de um modelo apropriado paraplicacdo alvo pode conter
simplificagbes das regras de conservagdo. Poréfe, regsaltar que deve-se ter grande
atencdo e conhecimento para determinar simplifes@ o relaxamento de determinadas

restricbes, de forma a evitar cometer erros grquespossam influenciar nos resultados.

3.1.1 Equacbes Governantes

O escoamento de um fluido e a dispersdo de um rodmdate no interior de um reservatorio
aberto sdo governados pelas equacdes de consedagiassa da mistura, quantidade de

movimento, energia e da massa da espécie quimica.
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Para escrever as equacdes governantes do problemairp serdo feitas algumas

consideragOes simplificadoras.

a) Geometria Bidimensional

Para este estudo foi utilizada uma geometria bidso@al. Considerando uma geometria
tridimensional apresentada na Figura 5, admitedseeqn um corte ao longo dos exey 0s

mesmo fenbmenos que acontecem para toda a geonetpeezando os efeitos de borda na
direcdoz. Essa simplificacdo diminui notavelmente o temposdlugdo das equacdes que

regem o problema.

Vento .

\

-

Figura 5 - Esquema de corte da geometria bidimaakio

b) Condicéo Isotérmica

Com a condicdo isotérmica admite-se que ndo hacéaide temperatura no dominio de
interesse. Isso pode ser considerado por duasstagbeo fendmeno de transferéncia de
massa € modelado para um intervalo de tempo emamecorre uma variacao significativa
da temperatura no ambiente. (2) o reservatorioypassa profundidade muito pequena, ou
seja, rasa o suficiente para que a temperaturardiofe da superficie sejam a mesma ou uma

variagc&o pouco significativa de temperatura ocorra.
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c) Escoamento Incompressivel

Quando o liquido é considerado incompressivel sumgéo de densidade (relacdo entre o
volume ocupado e a sua massa) € considerada nolaprdtesso de volatilizacdo a
guantidade de massa da substadcidissolvida que estd deixando o sistema comparado a
massa total, € assumida como desprezivel. Assingsaa que sai do sistema néo é suficiente
para alterar significativamente o volume ou a madsamistura no intervalo de tempo

analisado.

d) Escoamento Laminar

O escoamento de um fluido pode-se encontrar sugeitliversos tipos de instabilidades e
perturbagcdes, como gradientes de temperaturaagdes de pressao, rugosidade superficial e
irregularidades geométricas. Essas perturbacOetertera criar oscilagbes no campo de
velocidades do escoamento. Contudo, a viscosidadleido tende a reduzir os efeitos dessas
instabilidades e dissipar as oscilagcbes. Como ciiéseia, se os efeitos viscosos forem
suficientemente fortes, estas oscilagbes sdo ctenpdémite amortecidas e o escoamento é
considerado laminar. Por outro lado, se os efeitfsos nao forem suficientemente fortes
em comparacdo as forgas inerciais, as instabilglgglevocam movimentos de rotag&o
tridimensional e surgem estruturas de fluxo apareante aleatérias em uma larga faixa de
comprimentos e frequéncias. Essas estruturas s@imactas de vortices turbulentos e o

escoamento é denominado turbulento.

A natureza de um escoamento, isto €, se lamin&urbulento e sua posigéo relativa em uma
escala de turbuléncia é indicada pelo parametnmexdiional que é o numero de Reynolds
(Re). O numero de Reynolds € a relacdo entre as fateamércia e as forcas viscosas.
Pequenos valores do numero de Reynolds significaen ag efeitos da viscosidade séo
relevantes, e sua influéncia é forte o suficiemteaguavizar as instabilidades que ocorrem no
escoamento. Por outro lado, sob grandes valoresimero de Reynolds, ocorre a dominancia

das forcas de inércia em comparagcao com os eftatoscosidade.

O escoamento a ser considerado nesse estudo gieme taminar onde o fluido se move em

camadas, ou laminas, uma camada escorregandossatlfgcente havendo somente troca de
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guantidade de movimento molecular. Qualquer teridéara instabilidade e turbuléncia é

amortecida por forcas viscosas.

e) Escoamento Transiente/ Permanente

Para o estudo utilizou-se os dois tipos de regingndo que para a velocidade foi
considerado o regime permanente e para a concéatf@icutilizado o regime transiente onde

as propriedades do fluido variam em um ponto cqgrassar do tempo.

A volatilizacdo de um contaminante da fase liqyidaa a fase gasosa é calculada nesse
estudo utilizando uma geometria bidimensional. Aosidade na superficie € considerada
pequena suficiente (baixo nimero de Reynolds) gaease possa admitir um regime laminar.
Dessa forma, as equacdes governantes de consed&ghassa, conservagao de quantidade
de movimento e conservagdo da espécie quimicaupamscoamento incompressivel podem

ser escritas como:

Conservacao da Massa:

U, N u, 0
ix Ty
(3.2
Conservacao da Quantidade de Movimento:
Direcaox
2 2
arﬂUX y‘"Ux :_E+mﬂLJZX+ﬂU2x
ix y fix fix iy
(3.2a)
Direcéoy
2 2
r Ux‘"Uy +UyﬂUy =-E+mﬂ Uzy +ﬂ Uzy
fix iy iy fix iy
(3.2b)

Conservacao da Espécie Quimica

1c, , 1u.C.), 1U,C) _ | f°c, |, T°c,

Tt x Ty ™ Ty

(3.3)
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ondex e y sdo as coordenadas cartesianas nos &iggs[L] respectivamentel), e U, sao
as componentes da velocidade na diregde y [L t*] respectivamentePé a pressdo
termodinamica [M ['t"], C,é a concentracdo de contaminante [M].Lr é a massa
especifica [M [’], né a viscosidade dinamica do fluido [M'']. D é a difusividade

molecular da substancia no fluido [L* t%]. Com dimensdes escritas em: massa [M],

comprimento [L], tempo [t].

3.1.2 Condic¢des de Contorno

Na Figura 6 estabelecem-se as condicfes de contoa®condicdes iniciais do problema
proposto:

Us Clai Interface/ Superficie livre

- H
= Superficie solida
Superficie solida

Superficie sélida

L T

Figura 6 - Esquema do dominio computacional e déisiitsicos

Uma condi¢cao de contorno que sera importante pamaw@acao é a velocidade na superficie

livre, U, que € a velocidade induzida pelo vento que psssi@ o tanque.

U. é calculado conforme proposto por Cuesta et @99l que utiliza um valor de

S

U, correspondente a 34,, que é a velocidade do vento a 10m de altura. EBsseno valor

de 3% é considerado nos estudos de Phillips e B4h@&4), Mysak e LeBlond, (1978) e

Massel, (1996). Nas simulagbes em ¢iig ndo é conhecido para o calculoUdeg, ele pode

ser calculado a partir d¢” (velocidade de friccdo) pela Equacéo (3.4) prappst Mackay e
Yeun (1983) e também utilizada no estudo de Sasttak (2008):

U" =10 102(61+ 063J,,)*°U,,

(3.4)
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Santos et al. (2008) utilizou para calcular o valetU” dados de velocidade medidos em
alturas diferentes e escreveu uma equacao logeaitapiroximando a velocidade, velocidade

de friccdo, comprimento e comprimento caractendstic

Na superficie livre a concentracé, ; € considerada como um valor conhecido e uniforme
ao longo dessa superficie. Entretanto, para aslapies realizadas nesse estudg, foi

considerada nula e constante ao longo do tempo )(&C0@ao nula com equacdo de

decaimento de concentracdo conhecida (CCE).

Nas fronteiras laterais e inferior sdo consideradaesdicdes de ndo deslizamento e

impermeabilidade, ou sejd, = 0 eUy= 0, uma condi¢éo de néao fluxo foi estabelecida® q

ﬂ_CA:O eﬂ_CA:O_

implica que ix

A concentracao inicial no tanque e consideradaotmié e igual &, ,_ . A Tabela 3

apresenta um resumo das condi¢des de contornadadota

Tabela 3 - Resumo das condi¢des de contorno aisigiilizadas para a solugéo das equacdes
de conservacgao

Localizacdo Variavel Condicdes de contorno e inicia

Fronteira superior Velocidade | U,=U,.U,=0

Superficie livre emy=H " x Concentragdo | C, =C,, =0 0uC, =C,, = C(t)

Velocidade | U,=U,=0
Fronteira inferior

Superficie sélida eny = g," 1C
P y=0"x Concentracdo | —= =0
iy
Fronteiras laterais Velocidade u,=u,=0
Superficie solida emy=0 e C
x=L"y Concentragao ﬂﬂ A=
X

o o i U,=U, =0
Condicdes iniciais no interior do Velocidade Y

dominio Concentracio c
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3.1.3 Equacdes na Forma Adimensional

As equagOes de conservacao escritas na forma aslonahtornam-se muito Uteis quando se
pretende fazer uma analise e comparacao entreéa@ssll Consegue-se uma visdo mais clara
sobre 0 que a mudanca em um dos parametros pdakenicibr em outro e por fim na solucao
da equacdo. Sendo assim, é conveniente reescrevegumcdes governantes na forma
adimensional. Para isso, utilizam-se as seguirggaweis adimensionais que sao substituidas

nas equacoes originais:

X
X =—
H
(3.59)
=Y
Y TH
(3.5b)
U;:$
US
(3.6a)
. U
UyZU_Z
(3.6b)
= tU.,
H
(3.7)
._ P
ru?
(3.8)
C) ==
CA|,i‘:0
(3.9)

Onde X' e y sdo as coordenadas adimensionkis a altura do tanqué);, e U, s&o as
componentes adimensionais da velocidade nas dgec@y respectivamentel_, é a

velocidade na superficie livret’, P° e C, s&o respectivamente, o tempo, a pressdo e a
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concentracdo na forma adimensional,; e r representam, respectivamente, a

concentracao inicial do contaminante na superfigieda e a massa especifica da mistura.

E comum agrupar as variaveis associadas aos poscgssransferéncia de massa sob a forma

de numeros adimensionais e estabelecer correlagiieseles usando dados experimentais. A

seguir serdo apresentadas as equagOes de consenag¢arma adimensional e algumas

dessas variaveis.

Substituindo as Equacdes (3.5) a (3.9), na Equ@;dptem-se:

Equacéo da Conservagao da Massa:

u, Y, _

* *

> Ty

(3.10)
Conservacao de quantidade de movimento:
Direg&ox:
X * . U* * 2 * 2U*
UXﬂU*X +Uyﬂ *y:'ﬂp* +i ﬂlfzx ﬂ *2
i 0% x R 1 iy
(3.11a)
Direcéoy:
. . R o 2
Uy gy By TP L TU, T,
x iy v R ™ Ty
(3.11b)

Um numero adimensional que apareceu na manipuldéd@quacdo de quantidade de

movimento € o numero de Reynoldd, | que neste caso é dado pela relagéo:

(3.12)
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O numero de Reynolds caracteriza 0 escoamentauitto fIEsse nimero relaciona as forcas
de inércia (humerador) com as forgas viscosas (deraalor).

Conservacao da Espécie Quimica

1, , Muic), e 1 v, | 1

Tt X v RS W? fy?

(3.13)
Um numero adimensional que apareceu na equacdondergacao da espécie quimica € o

numero de Schmidts,) que neste caso é dado pela relagdo:

(3.14)
O numero de Schmidt relaciona propriedades fisttagluido. Esse numero relaciona as

forcas viscosas e o fendbmeno da difuséo.

As razdes de aspectdH apareceram na adimensionalizagcdo das condi¢coesrderno (
Tabela 4).
Tabela 4 - Resumo das condi¢des de contorno aismiidimensionais

Localizacdo Variavel Condicdes de contorno e inicia

Fronteira superior Velocidade | U, =1.U, =0

Superficie livre emy* =1 " .
P My =1"x Concentragéo | C, =1

o Velocidade | U,=U, =0
Fronteira inferior

Superficie solida eny” =
P =0 Concentragéo ﬂcﬁ =0
iy
Fronteiras laterais Velocidade u,=uU;=0
Superficie sélidaem’ =0 e -
X =L/H Concentragao & =0

Condicdes iniciais no interior do| ~ Velocidade | U, =U; =0

dominio” X ey Concentracéo C;\=1
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3.2 METODO NUMERICO

Nessa se¢do serdo apresentadas as técnicas apliemdaa solucdo numérica das equacdes
descritas nesse capitulo. Inicialmente, serdo eptados o método dos volumes finitos e o

esquema de interpolacéo utilizado para a integragdongo do volume de controle.

Existem trés ferramentas fundamentais para desemaito de andalise de um projeto:
métodos analiticos, métodos numéricos e experirp@ntaboratorial. A relacdo experimental
em laboratorio tem uma grande vantagem de trataraconfiguracao real. Porém, ela pode

ser de altissimo custo e muitas vezes inviavetipestdes de seguranca (MALISKA, 2004).

Os métodos analitico e numérico formam a classe méwdos tedricos, pois ambos
objetivam resolver as equacdes que formam o modatematico. A diferenca pratica entre
eles esta apenas na complexidade das equacdeadpenétodo pode resolver. Os métodos
analiticos sdo geralmente aplicados a geometriagless e a condicbes de contorno também
simples (MALISKA, 2004).

A modelagem numérica pode resolver problemas comgleom condicdes de contorno
gerais, definidos em geometrias também complexasesentar resultados com uma rapidez
bastante satisfatéria (MALISKA, 2004). A modelagernmérica tem como objetivo
possibilitar a solucdo das equacgbes de Navier-Stqkando aplicadas a escoamentos reais,
uma vez que solucdes analiticas para estas equs@iesnte sdo obtidas para escoamentos
simples em condi¢cdes ideais. Dessa forma, as egsiagévem ser substituidas por
aproximacoes algébricas, as quais sao resolvidasaadtilizacdo de algum método numérico.
Esta abordagem envolve a discretizacdo do domirpacied do problema como, por

exemplo, em volumes de controle finitos fazendodesama malha.

A fungéo de um método numérico é resolver uma as eguacoes diferenciais, substituindo
as derivadas existentes na equacdo por expres$i@wi@s que envolvem a funcgdo
incégnita. Um método analitico que tivesse a haddnile de resolver tais equacfes permitiria
obter a solucéo de forma fechada e calcular osasltas varidveis dependentes em um nivel
infinitesimal, isto é, para um numero infinito denpos. Por outro lado, quando decidimos

fazer uma aproximagdo numérica da equacado difelerageitamos ter a solugdo em um
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namero discreto de pontos (vértices da malha),rasge que, quanto maior for este nimero

de pontos, mais proxima da solucéo exata serasasotucao aproximada (ou numérica).

Assim, apesar das muitas vantagens os metodos isomépresentam pontos delicados em
sua utilizacdo, as principais sdo: formulacdo dodetm matematico, o qual deve ser
condizente com o fendmeno em estudo; a escolhanét@dos numéricos de discretizacao
adequado para a solucdo das equactes algébricag;opstitui uma solucdo dos modelos
matematicos, e sua escolha deve atender a comgdiexido fendmeno; implementacao
computacional, que deve minimizar os erros no psxeale calculo e permitir o menor

esforco computacional e de programacao.

3.2.1 Programa computacional utilizado

O programa computacional utilizado nesse estudo foFX-12.0 que € composto por cinco

maédulos, que séo ativados no processo de solucam geoblema.

No primeiro médulo, pode-se fazer a geracdo ou rmapao da malha e especificacdo da
geometria. E importante ressaltar, que foi utilzad aplicativo CFX-Mesh do pacote
computacional ANSYS CFX 12.0 para gerar a malhdzatia. A geracdao de malha se
encontra melhor explicada no apéndice A.

O segundo mddulo é o pré-processamento no qudlegds as especificacbes de todas as
condicdes fisicas e matematicas do problema endastais como, tipo de escoamento,
regime, fluido em estudo, condi¢bes de contorntmresa iniciais, parametros dmlvertais
como residuo maximo permitido para a convergénuigmero maximo de iteracdes para
convergéncia, dentre outros. O CFX-Pre permiteliaagdo de malhas advindas de diferentes
softwaresde geracdo de malha e de diferentes tipos, desdleasnastruturadas a né&o
estruturadas com elementos de diversas formas gecesé Isto permite ao usuério escolher

o melhor tipo de malha para o problema em estudo.

No terceiro modulo, ativa-se solver que, usando as condicdes especificadas no pre-

processamento, ira obter a solucdo algébrica daacégs de conservacao discretizadas do
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problema. Uma das mais importantes caracteristica€FX-12.0solver € 0 uso de um
“Solver Acoplado”, no qual as equagfes hidrodinadmicas s8olvidas como um sistema
anico. O Solver Acoplado € mais rapido que usolver segregado e menos iteracbes séo
necessariapara se obter uma solucdo convergida do fluxo. Raxelver a pressdo na
equacao de conservacdo da massa o software otiizguema de interpolacBR#1E-CHOW
empregado com procedimerdgebraic Multigrid (AMG) melhor descrito na sec¢éo 3.2.4.

O esquema de interpolacédo usado neste traballdefmminado pelo CFX-12.0 conktigh
Resolution.As propriedades das variaveis sdo sempre armazemadan0s da malha, mas
muitas vezes os valores destas propriedades séssdgios em posicdes diferentes dos nos e,
por isso, as funcdes de interpolacéo precisamtizadas. A tentativa € sempre escolher um
esquema de interpolacdo com o menor erro possigaegao mesmo tempo, ndo envolva
muitos pontos nodais para nao criar uma estrutwigoncomplexa. Maiores detalhes sobre
esses métodos podem ser visto em Patankar, 19%6k&)2004 e no manual do CFX 12.0.

O quarto modulo efetua o pés-processamento onderfmdser vistos e analisados o0s
resultados gerados solver Uma das caracteristicas desse quarto méduloss@oramentas
graficas para visualizagdo dos resultados, defindg varidveis pelo usuério e geracdo de

objetos gréficos.

O CFX-12.0 utiliza o método dos volumes finitos gpar discretizacdo das equacdes de

conservacdo. Esse método sera explicado na sec¢do 3.2

O procedimento geral do método numérico pode spreesatizado conforme apresentado na

Figura na solucdo CFD se mostra como colocadoquadi/ abaixo:

Tempo inicial ¢ =t;)

t=t+Dt
Equacgdes Discretizaca Sistemade | gove de matrize Soluca
Diferenciais » Equacdes olugao
Parciais MVE Algébricas AMG Numerica
— Convergente, estavel e
Func&o continua para Ndmero finito de consistente
todo o dominio valores discretos

Figura 7 - Procedimento geral do método de solag@eérica
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3.2.2 Meétodo de discretizacao das equacdes governantes

O processo de discretizagao torna-se mais convenieconhecendo-se o fato de que todas as

equagdes governantes de conservacao relevantespoama forma comum.

As equacbes que governam o escoamento de fluidmsasdequacbes de conservacao
apresentadas na Secao 3.1.1 desse estudo, queceon®ras equagdes de conservacdo de
massa (Equacao (3.1)), conservacao de quantidas®dmento (Equacao (3.2a) e (3.2b)) e
conservacao da espécie quimica (Equacéao (3.3))géacées anteriores podem ser escritas

na forma de uma equacéao geral de conservacao darmapresentada na Equacéo (3.15).

(), o) 1 S
It 1x Ix Tx

(3.15)

onde a variavef é o valor da variavel de interesse (por exemigloou U, nas equacgdes de

conservacdo da quantidade de moviment@aena equacdo da conservacdo da espécie

quimica), Cé o coeficiente de difusdo na equacgéo de interesse.

Escolhido o modelo matematico o proximo passo &alles de um método de discretizacao.
Quando se opta por um método numérico espera-sgveesuma ou mais equacdes
diferenciais, substituindo as derivadas existenge®quacdo por expressdes algébricas que
envolvem a funcgéo incégnita (MALISKA, 2004). Em ostfalavras, espera-se aproximar as
equacOes diferenciais por um sistema de equac@ébraas para as variaveis do problema
que serdo obtidas em localizacbes discretas noc@spano tempo como mencionado
anteriormente. Existem varios métodos de discrézagndo os mais conhecidos: Método
das Diferencas Finitas (MDF), Método dos Volumeastes (MVF) e Método dos Elementos
Finitos (MEF). A idéia geral do MVF foi propostagralimente por Baliga e Patankar, 1983.
Nesse estudo sera utilizado o Método dos VolumaegoBj para uma descricdo dos trés
métodos pode ser consultado Maliska (2004) e Patgd@R80).

O MVF utiliza como ponto de partida a forma intégta equacéo de conservacao (Equacao
3.15). O dominio de solucédo é dividido em um nunferito de volumes de controle (VC)

adjacentes, e a equacdo da conservacdo € apliceaidaaVC. No centroide de cada VC
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localiza-se um né computacional, no qual sdo caflnd os valores das varidveis, sendo os
valores das variaveis nas superficies dos VC abtido interpolacdo em fungéo dos valores
nodais (centro do VC). As integrais de volume esdgerficie sdo aproximados usando um
método de integracdo numeérica apropriadas. Comaltads, obtém-se uma equacéo
algébrica para cada VC, na qual aparecem os valtassvariaveis no ponto modal. O

processo de obtencdo das equagdes aproximada®eesgp de discretizacado.

O dominio é discretizado em um conjunto de volumescontrole ndo sobrepostos, que

podem ser irregulares no tamanho e na forma.

A Figura 8 ilustra um volume tipico. Cada ponto aid@u nod) esta cercado por um conjunto
de superficies que compreendem o volume finito. $oda solu¢cdes das variaveis e
propriedades fluidas s&o armazenadas nos nés memie E importante ressaltar que a cada
volume de controle existe um ponto nodal, portantpuantidade de pontos nodais equivale a

quantidade de volumes de controle.

Centroide daface L ’

elemento

supefficie do
veolume finito

Figura 8 - Superficie de um volume de controledini
Fonte: Manual ANSYS CFX 12.0

Para a integracdo das equacfes de conservacacse, maantidade de movimento e espécie
guimica, sobre um volume de controle fixo, aplieaasTeorema de Divergéncia de Gauss. A
aplicacdo deste teorema possibilita a conversaintdgrais de volume em integrais de

superficie, sendo as integrais de superficie qoorefgentes aos fluxos que cruzam as
superficies do volume de controle e as integraivaleme correspondentes aos termos de

fonte ou acumulacéo.
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Os valores de uma variavel genérifasdo armazenados no centroide dos volumes de
controle. As equacdes discretizadas da variavekrdgnte f/ sdo obtidas integrando a
equacao governante sobre cada um dos volumes tteleomo dominio. A Figura 9 mostra
um esquema da face de um volume de controle isof@agdluxos da superficie podem ser
representados discretamente por pontos de integpay@a concluir a conversado da equacéao
continua em sua forma discreta. Os pontos de atégripn) séo localizados no centro de

cada segmento da superficie, que cerca o volurite.fin

nl n2

Ponto de integragio

Centroide daface

do elemento
setores

Figura 9 - Face de um volume de controle isoladonrda malha
Fonte: Manual ANSYS CFX 12.0

3.2.3 Método de solucdo das equacdes algébricas

O conjunto de equacfes lineares que surgem apddicacdo do Método dos Volumes
Finitos, para todos os volumes de controle do damgdio equacdes de conservacao (massa,
quantidade de movimento e espécie quimica) na fais@eta. Depois que todo o dominio
estiver discretizado tem-se um conjunto de equagdgsbricas, ou seja, uma equacéo
algébrica para cada volume de controle ou pontaln@essa forma, a discretizacdo espacial,
seja o problema unidimensional, bidimensional adinrensional, leva a um sistema de

equac0es algébricas que ¢€ linearizado na forma:
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[All7] = o]

(3.16)

onde A é uma matriz de coeficientes da malha computaiohaé o vetor de variaveis

incégnitas eb € um vetor que contém as informacdes associadaseamos fontes e as

condicdes de contorno.

A estrutura da matriz de coeficien#®pode variar dependendo da dimensé&o do problema, da
forma de discretizacdo da malha e da ordenacavdiesmes da malha. A estrutura da matriz
€ um importante parametro na escolha do método amapriado para resolver o sistema

linear.

O método numérico utilizado pelo CFX-12.0 para Ires0o sistema de equacdes algébricas
gerado é AAlgebraic Multigrid (AMG) baseado no método das correcfes aditivas acelerad
por uma fatoragdo incomplettn¢omplete Lower Uppgrcom Multigrid accelerated (MG)
Esse método resolve as equacdes de forma iterddivaétodo das corre¢cfes aditivas propde
que as equacOes das malhas “grosseiras” representeegdes que devem ser aplicadas nas
malhas “refinadas” de maneira a respeitar prinsijpiésicos de conservacdo. O método das
correcdes aditivas propde que as equacgOes dassmalbsseiras representem corregcdes que
devem ser aplicadas nas malhas refinadas de mameiespeitar principios basicos de

conservacao.

A Equacao (3.16) pode ser resolvida de forma itematomecando com uma solucdo

aproximada,f", que sera melhorada através de uma correa@ara obter-se uma melhor

solucdof ™, ou seja,

ff=f"+f
(3.17)
onde af ¢ solucio de:
Af =r"
(3.18)
sendor" o residuo obtido de,
r"=b- Af"

(3.19)
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Com a aplicacdo repetida desse algoritmo chegaismaa solucdo com acuracia tdo boa
guanto se queira. Maiores detalhes sobre o métodenp ser encontrados no manual do
CFX-12.0.

3.2.4 Critério de convergéncia

No CFX- Solver Manageg possivel acompanhar o processo de convergéacamilacao.
Para uma simulacdo sdo monitorados: (i) a taxa enie o residuo da iteracdo atual e o
residuo da iteracdo anterior. Se esse quocienteuriornimero menor que 1 indica
convergéncia; (ii) os residuos médios quadratiBddS) com critérios de convergéncia igual
a 10°. Segundo o manual do CFX 12.0 um RMS ou igual mepe 10° ja indica uma

convergéncia e é suficiente para obtencéo de lesu#taidos.
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4 RESULTADOS E DISCUSSOES

Neste capitulo, serdo apresentados os resultadide®hbtravés das simulagdes numéricas do
transporte de massa e quantidade de movimentotereor de um reservatorio aberto para a
atmosfera que contem agua com um gas dissolvidno#ivacdo dessas simulacdes consiste
em determinar a taxa de transferéncia de massasidigsolvido para a atmosfera. A Secéo
4.1 trata da validagdo do modelo realizado nestealino, através da compara¢cdo com 0s
resultados de Cuesta et al. (1999). A Secéao 4.pamos resultados obtidos em simulacéo
numerica, com os resultados de experimentos eminet tle vento realizados por Santos et
al. (2008), para a determinacdo do valor do caaftei de transferéncia de massa global para

o sulfeto de hidrogénio dissolvido em agua em warkatorio aberto para a atmosfera.

4.1 VALIDACAO DO MODELO MATEMATICO

O estudo feito por Cuesta et al. (1998) utilizowsimulacdo numérica para estudar o
escoamento e a volatilizacdo de gases dissolvitoBgeiidos armazenados em tanques com
superficie quiescente. Para validar o modelo matemdesenvolvido e descrito na se¢éo 3.1
utilizou-se uma simulagdo numérica idéntica a zedk no estudo de Cuesta et al. (1999).

4.1.1 Descrigéo das simulacgoes realizadas por Cuesta &t(@999)

Cuesta et at. (1999) estudou a transferéncia deamssinterface ar-agua em tanques, sob a
influéncia de ventos fracos na superficie liquidsescente a partir de um modelo
bidimensional. A simulagédo admitiu condicbes em gw@scoamento apresenta-se em regime
incompressivel, isotérmico e laminar como discutitb Secdo 3.1.2. As equacles de
conservacao foram resolvidas usando um coédigo ctamipnal, baseado em volumes finitos
(BDINAMICS. Os resultados foram apresentados para tanquesazfo de aspecto entre
comprimento e altura (AR#H) variando de 1 a 10. Os autores estabeleceramaliora de

referéncia = 60 cm) e variaram o comprimento do tandue §0, 240, 600 cm). O numero
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de Reynolds R, = rU_H/m) ficou compreendido entre 16, 162 e 1620 que spoedem,

respectivamente, a velocidades na superficie icara® 10°, 3~ 10% 3~ 10°m/s. O

ndamero de Schmidt § =m rD) assumiu valores iguais a 667, 1111 e 2020 que

correspondem as substancias: metanol, benzendaclpeofenol, respectivamente.

Os autores investigaram a influéncia do niumero egn®ds, do nimero de Schmidt e da
geometria do tanque no processo de volatilizagdart&r de uma superficie quiescente e livre.
Os autores concluiram que o coeficiente de tra@istéat de massa da fase liquitig ésta
relacionado com o nimero de Reynolds, a geometriartiue e o nimero Schmidt. Para um
mesmo numero de Reynolds (1620) e os trés valavesUdhero de Schmidt os autores
verificaram quek, é inversamente proporcional ao nimero de SchrRidta fazer essa
afirmacéao, os autores testaram 5 substancias chmi&@ccompreendido entre 10 a 2020. Por
outro lado, para um mesmo namero de Schmidt fiR@@2 e os trés niumeros de Reynolds os
autores verificaram quie é diretamente proporcional ao nimero de Reyndldfistribuicdo

do coeficiente de transferéncia de massa l&cap longo da superficie para um determinado
namero de Reynolds (1620) e Schmidt (2020), segoesmo comportamento hiperbodlico
para todas as razfes de aspecto do tanque estudadifsrenca € que para um tanque com
AR pequeno tem-se um comprimento menor e dessa fowvador dek, médio € maior, pois
ele para de diminuir bem antes do que para os @spdce 10. Como conseqiéncia, 0
coeficiente de transferéncia de massa global dewanaior quanto menor for a razdo de

aspecto do tanque.

4.1.2 Simulagcdo numérica do transporte de massa enomentum para as

configuracdes proposta por Cuesta et al. (1999)

A fim de reproduzir as simulacdes de Cuesta gt1899), foram resolvidas as equacdes de
conservacao da massa, quantidade de movimentcsergagdo da espécie quimica da forma
como apresentadas na Secdo 3.2, idénticas aquiiaadas pelo estudo citado porém
utilizando o programa de fluidodindmica computaald®FX-12.0. As condi¢cbes de contorno

e o dominio computacional utilizados foram os mesmencionados na secao 3.1.2.
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Foram efetuados testes de malha utilizando 5 mall&20, 73288, 84988, 94250, 196326

volumes de controle. A primeira malha (16520) éua gossui o0 numero de pontos nodais
mais proximo da malha utilizada por Cuesta etl#l99). A solucdo se mostrou independente
do refinamento de malha a partir de 94250 volumesahtrole, por isso a mesma foi a

utilizada nesse estudo. Uma discusséo sobre ® destnalha, seus resultados e os efeitos
sobre a solugéo é apresentada no apéndice A.

As equacOes de conservacdo de massa da substaimieage da quantidade de movimento
foram resolvidas considerando condi¢cdes em regietmgnente, entretanto, a equagao de
conservagdo de massa da espécie quimica de itdogsssolvida sob condi¢cdes de regime
transiente a fim de determinar o decaimento da emiracdo da espécie quimica com o

tempo.

Neste trabalho, foram simulados os seguintes astadados por Cuesta et al. (1999): a razéao
de aspecto AR igual a 4; niamero de Schmidt igual a 2020 (edeiva a substancia
pentaclorofenol); nimero de Reynolds iguais a 8@, 1620. Essas condi¢cdes sdo as que 0s

autores mais exploraram em seu artigo publicado.

As Figuras 10a e 10b mostram as linhas de corrpar@soR, = 16 S, = 2020e AR= 4 para

0 estudo de Cuesta et. al. (1999) e para o presshudo, respectivamente; as Figuras 1la e
11b mostram as linhas de correntes pafd, & , B2 2020 e AR = 4 para o estudo de
Cuesta et. al. (1999) e para o presente estugmea@sgmmente; as Figuras 12a e 12b mostram
as linhas de correntes paraRp=  162) = 2020 e AR = 4 para o estudo de Cuesta et. al.

(1999) e para o presente estudo, respectivamente.

Quando observa-se a formacéo das principais estsutlo escoamento ou as recirculacoes,
gue se apresentam nas Figuras 10, 11 e 12 noteesegjresultados da simulacdo no presente
estudo tiveram concordancia satisfatéria com ososlambtidos em simulacdo numérica

realizada por Cuesta et al. (1999). Par®.c- bb2ervou-se uma recirculacdo na parte

inferior do tanque n&o prevista no estudo se Custh (1999).

Foi constatado pelo teste de malha que com o meé@nto da malha as recirculacbes

apareceram principalmente para o nimero de Reyiguas a 1620. Além das recirculacdes
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estarem presentes nos mesmos pontos da geomeatraxiaidade e afastamento entre elas
também sdo semelhantes a excec¢do de uma reciwylepdma a parede inferior na Figura
12b e ao centro do tanque que o presente estudeguin identificar apos o refinamento de

malha e que nao foi verificada no estudo de Cuetstd. (1999).

Vale ressaltar que a malha utilizada por Cuestd. €1999) é aproximadamente cinco vezes
menor que a malha utilizada nesse estudo. Por ¢esno pode ser percebido no teste de
malha apresentada no apéndice A, a menor malha @sssdo, que teve como ponto de
partida o niumero de volumes de controle do estuedCdesta et al. (1999) possui uma
semelhanca ainda maior com os resultados de Ce¢sth (1999). No teste de malha
realizado por Cuesta et al. (1999) os autores ivardfm a independéncia da malha

influenciando nas condi¢des de simulacdo quandesana atingiu 17091 pontos nodais.

Quando compara-se as linhas de correntes parésoR#ynolds verifica-se que com o menor
namero de Reynolds estudad®<16) ocorre apenas uma unica recirculacdo no cetaro
geometria. Quando o numero de Reynolds aumdRtal§2), ele provoca uma assimetria
nessa recirculacdo que se aproxima da paredelldiezda. Para o mais alto numero de
Reynolds estudaddz{ =1620) essa recirculagcdo torna-se quase circukinda é possivel
notar a formacgédo de uma segunda recirculacdo pedaiparede lateral esquerda.

Essas recirculacbes sdo esperadas devido a exastim@arede direita oposta ao ponto de
entrada do vento sobre a superficie. Benqué (1'@88altou em seu estudo que onde quer que
um limite sélido exista, a acdo do vento a superi§empre induz correntes de retorno para
baixo causando a recirculacdo e essas aumentano Ggumento do nimero de Reynolds.
Esse mesmo efeito de parede foi verificado no estiedoimpt et al. (2005) onde os autores
perceberam que a parede tinha influéncia deterr@nanformacéo das recirculagbes quando

aumentava-se o valor da velocidade de escoamento.

Neste estudo, a simulacéo foi realizada em dugm®tarimeiro efetuou-se a solugcdo do
campo de velocidade e finalmente a solugcédo do catepgmncentracdo, ou seja, as equacoes
de conservacao de quantidade de movimento e deardassspécie quimica foram resolvidas

de forma desacoplada.
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(@)

(b)
Figura 10 - Linhas de corrente obtidas por (a) @Gues al. (1999) e (b) neste estudo para
R, =16, S =2020eAR=4

—»

(@)

(b)
Figura 11 - Linhas de corrente obtidas por (a) @Gues al. (1999) e (b) neste estudo para
R, =162, S, =2020eAR=4
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(@)

(b)
Figura 12 - Linhas de corrente obtidas por (a) @Gues al. (1999) e (b) neste estudo para
R, =1620, S, =2020eAR=4.

Para a comparagao do campo de concentragdo delpeoftanol, entre o estudo proposto por
Cuesta et al. (1999) e o estudo atual séo aprelsesnss Figuras 13, 14 e 15 com as linhas de
isoconcentracdo adimensional no instante em queorecentracdo meédia do tanque
corresponde a metade do seu valor inicial gara @62(2.246,3. No estudo de Cuesta et
al. (1999) os graficos foram gerados também coredi® o instante em que a concentracao
média do tanque corresponde a metade do seu wad@l iparaR, = 1620porém para esse
estudo essa concentracdo acontecet ®8600. As Figuras 13a e 13b mostram as linhas de
isoconcentragédo adimensional parRo= , $6=2020e AR= 4 para o estudo de Cuesta et.
al. (1999) e para o presente estudo, respectivamnasitFiguras 14a e 14b mostram as linhas
de isoconcentragdo adimensional pardR.o= ,182=2020 e AR = 4 para o estudo de
Cuesta et. al. (1999) e para o presente estugmeatgmente; as Figuras 15a e 15b mostram

as linhas de isoconcentracdo adimensional paRy ® 20,16, =2020e AR= 4 para o

estudo de Cuesta et. al. (1999) e para o pressiigog respectivamente.

A andlise das figuras de isoconcentracdo ficautfida devido a falta de nitidez das cores

representativas dos niveis de concentracdo daatégCuesta et al. (1999). Pode ser notado
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que as recirculacdes identificadas no campo decidzldes (Figura 10a e 10b; 11a e 11b; 12a
e 12b) sdo percebidas no campo de concentracegpdsle ser explicado devido ao elevado

nuamero de Schmidt § = 2030 representado por um baixo coeficiente de difuséo

(D=5510"m?/s), que indica a predominancia do transporte coiw@otm vez do

transporte por difuséo.

Pelas figuras de isoconcentracdo também € possoiat que a simulacdo desse estudo
superestimou a taxa de transferéncia de massa lagigeaos resultados apresentados por
Cuesta et al. (1999). Nota-se uma grande regidazeinque corresponde ao menor valor de

concentracdo, por exemplo, na Figura 180, = 045 simulacdes sédo idénticas em

condicao inicial, condi¢cdes de contorno e sim@ificras. Uma alteracdo percebida € que a
malha do estudo de Cuesta et al. (1999) é uma reath#turada e no atual estudo uma malha

mais refinada e néo estruturada podendo ter inflado no presente resultado.

—»

(@)

(b)

Figura 13 - Linhas de isoconcentracdo adimensiobtidlas por (a) Cuesta et al. (1999) com
t'=3600 e (b) neste estudo para2.246,3 eR, = 16S, = 2020e AR= 4
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(@)

(b)
Figura 14 - Linhas de isoconcentracdo adimensiobtidlas por (a) Cuesta et al. (1999) com

t' =3600e (b) neste estudo para2.246,3 eR, = 162 S, = 2020eAR= 4

—»

(@)

(b)
Figura 15 - Linhas de isoconcentracdo adimensiobtidlas por (a) Cuesta et al. (1999) com

£ =3600 e (b) neste estudo pars2.246,3 eR, = 1620S, = 2020e AR= 4
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A Figura 16 apresenta os valoresdi®btidos por simulagdo numeérica p&a= 16; 162 e

1620; S, = 2020e AR = 4 para o estudo de Cuesta et. al. (1999) e pprasente estudo. A

Figura 16 apresenta os perfis verticais de conaedidr adimensional na camada limite ou de
filme (d) no tempo em que a concentracao no tanque éaguatade da concentracdo inicial
como proposto por Cuesta et al. (1999). Foram rmmdbs nove pontos dispostos
horizontalmente no tanque (eixpp Em todos os pontos monitorados pode-se obsqueps
perfis verticais (eixoy) de concentracdo obtidos neste estudo indicamagoencentracao
proxima a superficie livre, no momento em que acentracdo média do tanque atinge
metade da concentracgédo inicial, mostra-se menar @@resente estudo que para o estudo de
Cuesta et al. (1999).

— —+-—x=0,001
- -#—-x=0,3

— -4 —x=0,6
—x-—x=0,9
- =% —x=1,2
- -o-—-x=1,5
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——=—=-x=2,1
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——x=0,001
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Figura 16 - Perfil vertical de concentracdo adinmra proximo a superficie livre para o

pentaclorofenol.

Como mencionado anteriormente (Secao 2.4.1.1)tpeléa dos dois filmes o valor dk é
encontrado onde o gradiente vertical de concerdrag@proxima de zero. Esse comprimento
pode ser observado também na Figura 16, onde o dald no atual estudo € menor que
aquele encontrado por Cuesta et al. (1999). E itaptar lembrar que essa camagaecebeu
maior refinamento na simulagéo atual se comparadalla utilizada no estudo de Cuesta et
al. (1999) sendo assim enquanto para o estudo dst&et al. (1999) havia no minimo 5
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pontos dentro da camadapara o atual estudo ha no minimo 7 pontos. Obsesgdambém
nesse grafico que o atual estudo mostrou menoag&ui no valor ded, para pontos
localizados no inicio e no final da lagoa. Apenadtono ponto ¥=2,399m) mostrou ur
com comportamento bastante diferente dos demaim éatudo de Cuesta et al. (1999) para o

antepenultimo ponto€l,8m)d, ja mostrava-se bastante diferente dos demais @onto

A Figura 17 relaciona os valor&sproximos a superficie livre para o estudo de Guestal.
(1999) e o estudo atual. Um aspecto importanterebde na Figura 17 € que 0S menores
valores dek sdo encontrados para os pontos mais distantesrda bdo tanque (entrada do
vento) sobre a superficie do tanque o que podexgdicado pela Figura 16 onde observa-se
qued, é menor para pontos localizados no inicio do tangu entrada do vento, que para
pontos localizados no final do tanque. E importaritservar que como o valor deno atual
estudo € menor que aquele encontrado por Cuesta @999) o valor dé; para o estudo
atual é maior que no estudo de Cuesta et al. (1838 resultado pode ser visto na Figura 17

e na Tabela 5.

A diferenca entre os valores #etambém podem ser explicados pelo fato de o irestdet
tempo adimensional para as duas simulacées nda sersmo. No artigo de Cuesta et al.
(1999) os autores dizem que os resultados foramdgsrquando a concentragcdo no tanque
atingiu metade da concentracéo inicial e especifica isso ocorreu nb=3600 para o

R, =1620. Dessa forma o atual estudo utilizou a hipéteseudeog resultados seriam gerados
quando a concentracdo no tanque pRra IbrPasse a metade da concentragdo inicial.

Assim o tempo adimensional do estudo atual ficoutemo t =2.246,3 menor que o de
Cuesta et al. (1999).

Uma segunda observagdo que também ajuda a explicguek; € maior no inicio do tanque

que no final do tanque na Figura 17 € que, passadéempo de simulacdo o escoamento
dentro do tanque vai estabelecendo uma caractaride direcdo. Dessa forma, quando
considera-se as recirculagcdes presentes dentrardpue verifica-se que na parte inicial

(préximo a parede esquerda) tem-se um fluxo asocémde que ajuda a aumentar a
concentracdo de gas nessa regido e sua transtegggra 0 meio gasoso. Por outro lado,
proximo a parede esquerda do tanque tem-se uno fhlid ascendente o que pode prejudicar

a transferéncia de massa na regido, pois trabaiteestido contrario a volatilizacao.
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A Figura 18 relaciona os valor&sproximos a superficie livre para o estudo de Guesal.
(1999) e o estudo atual para 0 mesmo tempo adioralgiet*= 3600. Pela Figura 18 pode-
se notar que as curvas que representam os valkesa atual estudo e do estudo de Cuesta

et al. (1999) mostraram-se muito mais proximas maraesmo tempo adimensional. Esse
resultado pode ser visto na Tabela 5.

8,0E-06
i __ __Presente estudo
\I Cuesta etal. (1999)
TOEO6 - -
| —=— Re=16
'\ —x— Re=162
60B06 v —e— Re=1620
|

ki (x) (m/s)

Figura 17 — Perfil horizontal de na superficie livre cons, = 2028 AR= 4 para o estudo

de Cuesta et. al. (1999) tic= 3600 e para o presente estudd r@.246,3

6,0E-06

\ ____ Presente estudo
! Cuesta etal. (1999)
\

|

—=— Re=16
—x— Re=162

4,0E-06

ki (x) (m/s)

Figura 18 - Perfil horizontal de na superficie livre cons,

2020AR = 4 para o estudo de
Cuesta et. al. (1999) e para o presente estudd*coB8600
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Tabela 5 — Valores médios Beobtidos no presente estudo e por Cuesta et &9]19

k" 107 Cuesta et al. (1999)

k" 107 Presente estudo

(para condi¢caot*=3600)

k" 107 Presente estudo

(para condicéo de C=@/2)

R~=16 1,16 1,17 1,72
R~=162 4,27 4,35 6,51
R-~=1620 12,55 12,75 18,65

Os valores déq na Tabela 5 foram obtidos pela integracdo da fungé representa a curva

das Figuras 17 e 18 utilizando a regra dos trapéZib valor dek, obtido mostrou-se

aproximadamente 36 % maior em comparacao com dceskel Cuesta et al. (1999) para os
trés numeros de Reynolds estudados (16, 162, ip2@)do a concentracao inicial no tanque

€ igual a metade da concentracéo final. Quanddicsgege o0 valor de& para um mesmo

tempo adimensional ndo ocorreu variacao signifiagbara os dois estudos analisados.
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4.2 VOLATILIZACAO DE SULFETO DE HIDROGENIO A PARTIR DE UMA
SUPERFICIE LIVRE QUIESCENTE COMO ESTUDO PROPOSTORPSANTOS
ET AL. (2008)

Nesta secdo, serdo apresentados os resultadosndiacsio numérica da volatilizacdo de
sulfeto de hidrogénio a partir de uma geometria peesenta uma lagoa de estabilizacao
presente em ETE. Inicialmente, na Secéo 4.2.1des@ito o experimento em tunel de vento
realizado por Santos et al. (2008). Na Secao 4&& mostrada a simulacao realizada nesse
estudo e finalmente na Sec¢éo 4.2.3 sera apresentamaparacao entre o presente estudo e 0s

dados experimentais obtidos por Santos et al. (2008

4.2.1 Descricao dos experimentos realizados por Santosadt (2008)

O estudo realizado por Santos et al. (2008) utilimon tinel de vento (Figura 19), para
correlacionar o coeficiente de transferéncia desmngtobal na fase liquida com condicbes de
escoamento sobre a superficie liquida (velocidadéridcao). O estudo fez uma discussao
sobre as equacdes empiricas para o calcull deequentemente usadas em modelos de
emissao de gases por estacdo de tratamento de esgtgndo unidade com superficies livres
guiescentes como: WATER9 (USEPA, 2001), TOXCHEMNVEROMEGA, 2003) e
Gostelow et al. (2001), para determinar a taxa tMa@cdo de HS nas unidades de

tratamento de esgoto mencionadas.

. Fan Tank simulating area source
Air outlet Air inlet
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Figura 19 - Representacao de um tunel de vento
Fonte: Santos et al. (2008)
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Foram realizados quatorze experimentos e as seguivdridveis foram monitoradas:
velocidade de friccdo, temperatura da fase ligaida fase gasosa e umidade. Trés dentre os
quatorze experimentos realizados foram selecionpds 0 presente estudo. O objetivo foi
atender todas as gamas de velocidade de friccAmatas experimentalmente e isso foi
possivel com a simulagéo de trés experimentos.oAdi¢ies experimentais e 0s parametros

adimensionais sdo apresentados na Tabela 6.

As concentra¢cOes foram medidas em trés pontosfaugisrdo tanqueTank simulating area
source)na Figura 19 que possui dimensdes iguais a 128~ 60 cm (comprimento sendo
no eixox, largura no eixy e altura no eixa@, respectivamente) e esta preenchido com 5 cm
de altura de solucédo de sulfeto de hidrogénio @ &gesses trés pontos estao distribuidos nas
coordenadas x{,y1,21)=(30,30,0), %2,¥2,22)=(60,30,0), Xs,¥3,23)=(90,30,0). Nesses pontos,
admite-se uma concentragao inicial que diminui a@rtempo devido a volatilizacdo da
substancia. As medi¢coes nesses pontos foram madizem intervalos de tempo de
aproximadamente 20 minutos. Os resultados mostrgreos valores de concentracdo nos
trés pontos quando comparados entre si sdo iguaiseja, para pontos dispostos em locais
diferentes ao longo da direcdo principal do escoémna concentracdo € idéntica para o

mesmo intervalo de tempo.

Alguns parametros adimensionais foram calculadesanéase de estudo comR=(L/H)=

24; o numero de Reynolds igual a 702,02; 970,38220]11 que correspondem a velocidade
de friccdo igual a 0,11; 0,16 e 0,21m/s respectarde e 0 numero de Schmidt igual a
17.638,75, 17.654,89 e 17.896,96 para cada valaodéciente de difusdo medido. Esses
valores também estdo apresentados na Tabela 6tefessante notar que o nimero de
Reynolds R,) do estudo atual estad dentro do intervalo simuladlestudo de Cuesta et al.
(1999) sendo assim fica ainda mais evidente queoadicdes de escoamento em regime
laminar assumidas no estudo de Cuesta et al. (1#2#2#m também ser assumidas no estudo
atual. Entretanto, a razdo de aspedRnos experimentos de Santos et al. (2008) é seesve

maior que a variavélR na simulacdo de Cuesta et al. (1999).

Do experimento de tlnel de vento realizado no estel Santos et al. (2008) foi simulado
apenas a fase liquida, isto €, o tanque contemdistara de agua e sulfeto. A velocidade do
escoamento do liquido na superficie do tandgefbi calculada conforme descrito na Secao

2.1.2. Esse valor dds serviu como condi¢cdo de contorno para a interf@sevalores d&;o
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que serviram de entrada para o calculdJdsegundo a Equacéo (3.4) podem ser vistos na
Tabela 6 para os respectivos valore§Jtie

Tabela 6 - Condi¢des experimentais e parametrosesdionais

Experimento | U* U1 Us T T, 5 10 ° Co AR | R, S
(m/s) | (m/s) | (m/s) | (°C) €c) | (mis) (kg/m®)
1 0,11 | 3,777 0,113 26,2 17[2 2,186 11,68 P4 702,017.638,75
2 0,16 | 5221 0,156 255 17|5 2,188 9,97 P4 970,387.654,89
3 0,21 | 6,564 0,196 282 21|5 2218 11,08 P4 1.22D17.896,96

O valor deK_ encontrado experimentalmente foi comparado convaberes encontrados
pelos modelos de emissao citados anteriormentec@S.3.4. Os autores concluiram que o
modelo de emissdao WATERS, fornece valoresKgemais proximos aos valores obtidos
experimentalmente para a faixa de velocidade dedo investigada. O modelo Gostelow et
al. (2001) e o modelo TOXCHEM+ indicam uma variagaase 10 vezes maior que o obtido
pelos experimentos. Além disso, os modelos GostetaaV. (2001) e o modelo TOXCHEM+
indicaram influéncia bastante significativa t¥ sobre os valores d&;, enquanto os
experimentos e o modelo WATERS indicaram fracaedepncia entre essas variaveis.

4.2.2 Simulacdo numérica dos experimentos realizados p&antos et al. (2008)

Os resultados obtidos neste estudo foram comparados os resultados obtidos
experimentalmente em tanel de vento por Santols @098), descritos na se¢éo 4.2.1.

Nessa fase também foi efetuado um estudo de nfadinam consideradas trés malhas: 21270,
22334 e 310004 volumes de controle. O refinamentofdito conforme explicado no
Apéndice A. A malha usada nesse estudo € de 228@Brhes de controle.

As Figuras 20a, 20b e 20c mostram as linhas demerpara os trés Reynolds ou as trés
velocidades de friccdo 0,11; 0,16 e 0,21 m/s rdésp@ecente. Nessa figura, pode-se notar a
presenca das recirculacfes também citadas no edtudoesta et al. (1999). A parede lateral
direita influencia no comportamento do escoameeturd do tanque. Diferentemente, a parte

central do tanque ndo apresenta recirculacfessedemois se encontra mais afastada das
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Figura 20 - Linhas de corrente p#&®B=24 e (a)R=702,07 6= 17.638,75, (DR=970,38 €5=17.654,89 e (dR= 1.220,11 &=17.896,96
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paredes. Outro aspecto importante de ser desta&adaumento das recirculagbes com o
aumento ddJ* ou R.. Essa mesma observacéo foi feita em outros es{@IOESTA et al.
(1999), LIMPT et al. (2005)).

Nesse estudo serdo apresentadas duas simulacGesapeolatiizacdo de sulfeto de

hidrogénio. A primeira considera uma condi¢cdo de@mo para a concentracao na superficie
igual a uma equacéo (CCE). Nos experimentos foradidos valores de concentracdo em
funcdo do tempo decorrido de experimento. Dessadptem-se uma funcéo de decaimento
de concentracdo nos trés pontos monitorados eositadteriormente. Essa mesma funcéo
serviu como condicdo de contorno para a concemragéinterface. A segunda simulagao

utilizou uma condicdo de contorno na superfici@@aconcentracdo como sendo igual a zero

(CCO0) como proposto por Cuesta et al. (1999).

Para ambos os casos CCE e CCO foi utilizada argegeguacéo para obter o valorigde
D

(4.1)
Com D sendo o coeficiente de transferéncia de massalfgdosde hidrogénio na aguade a

espessura da camada limite.

A Equacéo (4.2) sugerida por Arogo et al. (1999ufdizada por Santos et al. (2008) para

calcular o valor d&, experimentalmente.

(4.2)
onde" representa o volume do tanqui,representa a area da superficie liquida do tanque.

E importante dizer que nessa fase do estudo foedenlados dois parametros, o valorkie
gue é o coeficiente global de transferéncia de andadase liquida ek que é o coeficiente
de transferéncia de massa local da fase liquidaguacéao (4.2) para o calculo ke resulta
imediatamente da Equacao (2.10) de fluxo de maadas# liquidaJy) descrita na Secao
2.3.1.1 enquanto o valor #¢ena Equacao (4.1) resultou da Equacéo (2.5) de fie massa
da fase liquidaJy) da Sec¢éo 2.3.1.1.
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Para associar os valores kiee K. considera-se que a remocao de um gas dissolvidonem
liquido, por arraste, devido a passagem de ar parficie quiescente livre é avaliada pelo
valor da constante de Hentg), o que também foi afirmado por outros autores TMER-
MULLER (1981) e MELCER (1992), VOLSKAY (1988) e RE@®RTS (1987)apud
PEREIRA e ANDRADE (1997)). Esses autores dizem gompostos conKy > 0,1 séo
bastante volateis e facilmente arrastados. Comaiomedo na Secdo 2.4.1.1 os valores de
Ky para o sulfeto de hidrogénio foi encontrado comnib rib estudo de SANDER (1999).
Dessa forma o estudo atual usarad a hipotese deadara de transferéncia de massa de
compostos organicos volateis com valores da cotestinlei de Henry superior ou igual 0,1 é
controlada pela resisténcia do filme liquido, sendssim a Equagédo (2.10)
(K, =Vk +1/k,K, ) pode ser simplificada pakg =k (ZAMBON et al. 2003).

Se 1k,Ky € desprezivel quando comparado &, Idiz-se que a resisténcia liquida é a
controladora &K, € aproximadamente igual kn Nota-se que ndo basta qudgK/ seja
pequeno, mas sim que a relacdo entre eles deyegeena quando comparado d11sso
pode ser visto na Figura 21.

Figura 21 - Relacao entre os niumeros de Henry
Fonte: Adaptado de HUDSON e AYOKO, 2008
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4.2.2.1 Condicéo de contorno que utiliza uma equacédo daimeato da concentracéo na
superficie (CCE)

A condicdo de contorno CCE utilizara na superfieiea condicdo de contorno onde a
concentracdo decai com o tempo exponencialmenfa@bkla 7 mostra os valores médios de
concentracdo obtidos experimentalmente e que foumados nessa simulacdo. Cada
simulacdo possui um intervalo de tempo total ondevérias parciais sdo medidos os valores
de concentragdo correspondente a média nos tréwospaitados ,y1,21)=(30,30,0),

(X2,¥2,22)=(60,30,0), X3,¥3,23)=(90,30,0)). Vale ressaltar que nao foi observapiande

variacdo de concentracdo nos trés pontos dispastdanque para um determinado tempo

monitorado em um valor dé .

Tabela 7 - Concentracdo média medida experimentaéme

U*=0,11m/s U*=0,16m/s U*=0,21m/s
Tempo (s) | Concentracdo | Tempo (s)| Concentracéo Tempo (s)| Concentracéo
média (kg/nT) média (kg/nT) média (kg/nT)

0 9,970 0 11,633 D 11,083
1200 8,983 144( 11,622 1200 9,578
2400 7,865 264( 11,059 2400 10,194
3600 8,126 384( 10,785 3720 8,553
4800 7,807 504( 10,2556 4920 7,580
6060 7,293 654( 8,580 6300 7,236
7200 6,957 774( 8,45 7500 6,788
8400 6,547 906( 8,306 8700 6,355
9600 6,954 10260 7,852 9900 5,804

10800 5,889 11460 7,573 11220 5,497
12000 5,576 12660 7,269 12420 5111
13500 5,460 13860 6,701 13740 4,875
14700 5,086 15060 5,786 14940 4,620
15900 4,645 16320 6,136 16320 4,426
17100 4515 - 18120 4,131
) ) ) ) 19920 4,042
) ) ) ) 21720 3,796
) ) ) ) 23640 3,604
) ) ) ) 25440 3,452
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A Tabela 8 mostra os valores idgexperimentais obtidos a partir da Equacao (4.2)jroero
de Reynolds corresponde a cada experimento e assoziado.

Tabela 8 - Valores di€_ experimentais

U* R? K, x 10° (m/s) Re
1 0,11 0,956 2,16 702,07
2 0,16 0,970 2,20 970,38
3 0,21 0,928 2,80 1.220,11

Manipulando a Equacéo (4.2) e considerando@Q(i¢= C, exr(— bt), ou seja, a variacdo da

concentracdo com o tempo, obtém-se a Equacao (4.3):

- P
A

K. =

(4.3)
As Figuras 22a, 22b e 22c apresentam o decaimentomtentragdo com o tempo medidas
experimentalmente para as velocidades de friccdotaradas (0,11; 0,16 e 0,21 m/s). O eixo
horizontal representa a variacdo de tempo e owaEral a variagdo de concentracdo em um

tempo determinado. As curvas exponenciais mostra(dzgsexr(- bt) com C,sendo a

concentracao inicial & o tempo) foram aproximadas pelos dados experinsepédo método

dos quadrados minimos onde foram encontrados deificientes C, e b) e serviram de

condicdo de contorno para a simulacdo de acordo a&oralocidade de friccdo utilizada

(nimero de Reynolds).

As Figuras 23a, 23b e 23c apresentam os perfigca@srtde concentragdo adimensional na
camada limite ou de filme no instartte50.918,4 para cada experimento (pasa702,07 ou
U*=0,11m/s; par&.-=970,38 ouJ*=0,16m/s; par&ke= 1220,11 ow*=0,21m/s). A partir das
Figuras 23a, 23b e 23c pode-se calcular o val@sgassura da camada limit.(O valor de
d é fundamental para que se possa caldlapela Equacéo (4.1). E importante notar que
conforme o numero de Reynolds vai aumentando orvadéod, vai diminuindo e por
consequéncia o valor de Wi aumentando como pode ser visto na Tabela 9. EséenkEno

também foi observado no estudo de Cuesta et #&19§19
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Figura 22 - Decaimento de concentracdo com o tgmapm (a)U*=0,11m/s, (b)J*=0,16m/s
e (c)U*=0,21m/s
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A Figura 23 gerada para o sulfeto de hidrogénices®t comparada com a Figura 16 gerada
para o gas pentaclorofenol. Observando o grafica paulfeto de hidrogénio percebe-se que
0S pontos monitorados apresentam valores de caoacé&ntmuito parecidos mesmo estando
distribuidos em locais bastante distintos do tangaecomeco, meio e fim. Analise diferente
é feita para o grafico do pentaclorofenol que pgawatos distribuidos diferentemente no

tanque apresentam concentragdes muito distintas.

Fazendo uma analise sobre os compostos verificquse numero de Henry do sulfeto de
hidrogénio (em torno de 1) é menor que o nimero de Henry do pentaclorof@mltorno
de 1d), assim, conclui-se que o sulfeto de hidrogénioe@os volatil que o pentaclorofenol.
Dessa forma, no tanque, pela acdo do vento, haweaaperda maior de pentaclorofenol do
que de sulfeto de hidrogénio para um tempo imediatde superior ao tempo zero, pois o
pentaclorofenol tem uma tendéncia maior de “esCagarfase liquida que o sulfeto de
hidrogénio.

Como a concentracdo de pentaclorofenol proximo per§icie diminui rapidamente para
intervalos de tempos sucessivos, 0 pentaclorofenélque migrar do interior do tanque para
a superficie para que possa novamente ocorrensfdréncia de massa. Porém, no final do
tanque existe uma corrente que provoca um fluxo adeendente (isso € verificado
observando a recirculacdo presente na Figura igueaF20) assim o pentaclorofenol possui

mais dificuldade em migrar para a superficie.

Fendmeno parecido acontece também com o sulfetaddegénio, mas como o sulfeto de

hidrogénio é menos volatil ele permanecera maipoena superficie e assim ndo havera uma
grande alteracdo de concentracéo para 0s ponfusstbs no tanque, pois mesmo o sulfeto de
hidrogénio tendo que migrar do interior do tanqaeapa superficie, na mesma ndo ocorreu
uma variacdo brusca de concentracdo 0 que causacamecantracdo aparentemente mais

homogénea para toda a superficie.
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Figura 23 - Perfis de concentragdo adimensionalipi@ a superficie livre para o sulfeto de
hidrogénio para simulacdes usando condicfes doruntCCE para (aJ*= 0,11 m/s, (b)

U*=0,16 m/s, (cJ*= 0,21 m/s
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Os valores d&; experimental e por simulacdo numérica utilizandégaacédo (4.1) podem

ser vistos na Tabela 9.

Tabela 9 — Comparacdo entre os valoresKdesimulados e experimentais utilizando a
Equacéo (4.1) — CCE

Experimental Simulado

U* t R K. x 10° (m/s) | K, x 10° (m/s)
1 0,11 | 50.918,4 0,956 2,16 3,08
2 0,16 | 50.918,4 0,97 2,20 3,24
3 0,21 | 50.918,4 0,92%13 2,80 4,10

Os resultados por simulacdo numérica pela Equag¢d) {ndicam queK, aumenta 1,3
quando a velocidade de friccdo for aumentada dé &,D,21m/s. Pela Equacédo (4.1) os
valores deK_ simulados mostraram-se aproximadamente 1,45 vezegres para odJ*

calculados pela Equacéo (4.2).

A Equacao (4.2) considera a area e o volume doutaify e " ) para o calculo d&
enquanto a Equacao (4.1) considera o comprimentonte d, e o coeficiente de difusdo.
Segundo Arogo (1999) pela Equacéo (42§ proporcional ®" onden esta entre 0,15 e 1.

O valor ded, pode variar bastante calculado por esse métods, gepende muito da
guantidade de pontos que foram colocados nessa akutical monitorada. Menos pontos
dentro da camada limite podem indicar dpnmaior e mais pontos umh menor. Por isso,
torna-se importante a analise do teste de malha yenificar como essa distribuicdo de
pontos influencia no resultado final esperado que \é@alor deK_ conforme discutido no

Apéndice A.

As Figuras 24a, 24b e 24c mostram as linhas demseatracdo pard* igual a 0,11; 0,16 e
0,21 m/s respectivamente e uma condi¢cdo de cont@soiperficie como sendo uma equacéo
que relaciona o decaimento temporal da concentréG@d). Essas figuras representam o
campo de concentracdo em um mesmo tempo adimehsiof@8.918,4. Pode-se notar, que
nas trés ocorre a concentracdo maior de gas suléetodrogénio na parte mais afastada da
parede lateral direita que € o local onde as ndeicbes aparecem de forma mais amena
guando comparado as demais regides. Isso foi\@dm®também por alguns outros autores
(CUESTA et al. (1998), LIMPT et al. (2005), YU ét @005)).
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Figura 24 - Linhas de isoconcentracdo adimensiobaitlas paraAR=24 com condi¢do de contorno CCE e Rg;702,07 eS=
17.638,75, (bR=970,38 €§=17.654,89 e (dR=1.220,11 &=17.896,96
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4.2.2.2 Condicéo de contorno que utiliza uma concentragdsuperficie igual a zero (CCO0)

Com a condi¢cdo de contorno na interface sendo dersgla sempre zero ndo é possivel
aplicar a Equacéo (4.2) para o calculo Kle pois essa equacdo necessita do valor de

InN(C/C,)e o0Cy € sempre zero. Dessa forma, calcula-se o valdf,dde acordo com a

Equacéo (4.1).

As Figuras 25a, 25b e 25c apresentam os perficasrtde concentracdo adimensional na
camada limite (ou de filme) no instante de tempmadsional igual @ =50.918,4 para cada
velocidadeU*=0,11m/s,U*=0,16m/s dJ*=0,21m/s respectivamente. A partir da Figura 24a,
24b e 24c pode-se calcular o valor da espessucamada limite d) de forma idéntica a
Figura 22. O valor d& € obtido considerando a condi¢cdo de contorno C&8 ps trés

velocidades de friccdo investigadas.

Como mencionado anteriormente os resultados panla@@o numérica pela Equacéo (4.1)
indicam queK,. aumenta 1,3 quando a velocidade de friccao foreatexa de 0,11 a 0,21m/s.
Os valores d&; experimental e por simulacdo numérica utilizandégaacédo (4.1) podem

ser vistos na Tabela 10. Pela Equacao (4.1) osesalteK, simulados pela condicdo CCO

mostraram-se aproximadamente 1,91 maiores quamdpazados com dados experimentais.

Tabela 10 - Comparacéo entre os valoresKdesimulados e experimentais utilizando a
Equacéo (4.1) - CCO

Experimental Simulado

U* t R K. x 10° (m/s) | K, x 10° (m/s)
1 0,11 | 50.918,4 0,956 2,16 4,04
2 0,16 | 50.918,4 0,970 2,20 4,30
3 0,21 | 50.918,4 O,92£|3 2,80 5,36

As Figuras 26a, 26b e 26¢c mostram as linhas densentracdo pard” igual a 0,11; 0,16 e
0,21 m/s respectivamente e uma condicdo de contmnsuperficie sendo constantemente
igual a zero (CCO). Essas figuras representam @eate concentracdo en¥50.918,4 para
R=702,07,R=970,38 R~ 1.220,11 respectivamente.
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Figura 25 - Perfis de concentragdo adimensionalipi@ a superficie livre para o sulfeto de
hidrogénio para simulac¢des usando condi¢bes dermnCCO pardJ*= 0,11 m/sU*= 0,16

m/s,U*= 0,21 m/s.
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Figura 26 - Linhas de isoconcentracdo adimensiobidlas pardAR=24 com condi¢cédo de contorno CCO eRg3702,07 eS= 17.638,75, (b)
R~=970,38 €5=17.654,89 e (dR~= 1.220,11 &.=17.896,96
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As linhas isoconcentragcdes para as duas condigdesomtorno utilizadas, CCE e CCO,
apresentam um comportamento parecido, sendo o ¢ocalmaior concentragéo localizado
proximo a parede esquerda do tanque. Porém, dasagahostram que para a condicdo CCO
h&a uma concentracdo menor dgSHo tanque do que para a condicdo CCE no tempo de
referéncia, ou seja, para a condicdo de contorn®@ €fanque emite mais,H que para
condicdo CCE para um mesmo intervalo de tempo.

4.2.2.3 Comparacgéao entre os coeficientes globais de tnémsfia de massa

A Figura 27 mostra os cinco valores k{eencontrados, ou seja, experimental calculado pela
Equacédo (4.2), simulado pela Equacédo (4.1) para condicdo de contorno igual a uma
equacdo que relaciona o decaimento temporal deentracdo na superficie (CCE) e
simulados pela Equacao (4.1) para uma condica@m®rmo com concentracdo igual a zero
na superficie (CCO) para as trés velocidades deafi analisadas (0,11; 0,16 e 0,21 m/s) ou
nameros de Reynolds investigados (702,07, 97013820,11).

Observando-se a Figura 27 pode-se obter as seguotelusdes: a condicdo de contorno
com concentracdo na superficie igual a zero, cersisempre uma superficie que esta sendo
limpa ou renovada cada vez que o vento passa stfyresso acaba retornando a valores de
gradiente de concentracdo sempre maiores, 0 qaelama maior transferéncia de massa da
fase liquida para a fase gasosa, quando comparadodicdo de contorno que utiliza uma
equacao de decaimento temporal de concentracdopeafisie. Assim, o valor d&; que
mais se afasta do valor encontrado experimentaémentCCO utilizando a Equacéo (4.1).

Os valores d&, para a condicdo de contorno CCE foram 0s que s&ranam mais proxXimos
dos valores encontrados experimentalmente. O cafirla Equacéo (4.1) retornou a valores
um pouco maiores d&_ quando comparados com os dados experimentais.ervdsse
também que os valores #g simulados que se mostraram mais afastados dosesaleK,
experimentais foram aqueles cuja comparacao relantre a temperatura da fase liquida
menos a temperatura da fase gasosa e essa suldradéta pela temperatura da fase gasosa
mostrou-se maior. Dessa forma conclui-se que easac¢@o de temperatura entre a fase

liquida e a fase gasosa pode influenciar o resultiadtransferéncia de massa e essa variagcao
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nao foi considerada no problema proposto pois alagido em questdo era somente da fase

liquida.
6,00E-06
X
BOOE-06 4 ------- - - - oo m oo
X
__ 400E06 - D A
(%]
E 30006 A Lo .
Z
2,00E-06 -| , e .
m Experimental
1,00E-06 { a Simulado Eq.(4.1)-CCE| -
x Simulado Eq.(4.1) - CCO
0,00E+00 ‘ ‘ ‘ ‘
0 0,05 0,1 0,15 0,2 0,25
U* (m/s)

Figura 27 - Comparacao entre os valore&Kdebtidos experimentalmente e os resultados da
simulac@o numérica para os intervaloddénvestigados

Os valores deé, podem ser vistos na Tabela 11. De modo geral todogalores deK,
simulados ficaram compreendidos entre 3,08 X 4@,04 x 16 m/s para &J* igual a 0,11
m/s eK, experimental igual 8,16 x 10° m/s; 3,24 x 18 e 4,30 x 1§ m/s para &* igual a
0,16 m/s &, experimental igual 8,20 x 1 m/s; e 4,10 x 10 e 5,36 x 18 m/s para &*

igual 2 0,21 m/s &, experimental igual 8,80 x 1 m/s.

Na Tabela 11 também pode ser visto o valor da dexamissaoJ) calculado a partir dos

trésK, calculados.

Tabela 11 - Comparacdo entre os valoresKdee Ja obtidos experimentalmente e os
resultados da simulacdo numérica

Experimental Simulado
U* (m/s) CCE Eq. (4.1) CCO Eq. (4.1)
K_x 10° Ja % 107 K_x 10° Jax 107 K_x 10° Ja x 107
(m/s) (kg/s) (m/s) (kg/s) (m/s) (kg/s)
0,11 2,16 2,92 3,08 4,16 4,04 5,46
0,16 2,20 5,06 3,24 7,46 4,30 9,89
0,21 2,80 6,72 4,10 9,84 5,36 12,06
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5 CONCLUSOES E RECOMENDACOES

Neste capitulo sdo apresentadas as principaisusiied sobre o estudo desta dissertacdo,
bem como, recomendagdes para trabalhos futuros.

5.1 CONCLUSOES

Nesta dissertacao foi estimada a taxa de emissauopatilizacdo de gases dissolvidos em
liquidos, armazenado em um tanque com superfiéescgnte livres exposta ao escoamento

atmosférico.

Neste estudo foi estimado o valor klpcoeficiente local de transferéncia de massa sk fa
liguida para o estudo de Cuesta et al. (1999), esmseguintes condi¢fes: ndimero de
Reynolds R.) iguais a 16, 162 e 1620; numero de Schmi) {gual a 2020 (valor
correspondente ao composto pentaclorofenol); e&elaltura pelo comprimento do tanque
(AR) igual a 4. Essa primeira simulagcédo teve o objetie validar o modelo matematico
utilizado baseado nas equacdes de conservacdosda,ngaantidade de movimento e espécie
quimica, com a utilizagdo do método de volumesdi A simulacdo ocorreu com condigdes
de escoamento em regime laminar, isotérmico, bidsioaal e incompressivel e condicbes de

contorno apresentadas na Secéo 3.1.2.

A primeira observacdo obtida por esses resultadapiet houve a necessidade de um
refinamento maior da malha inicial para obtencdodapendéncia do tamanho de malha nos
resultados obtidos. Com isso, a malha do atualdesficou cerca de cinco vezes mais
refinada que a malha do estudo de Cuesta et &9)Xesse refinamento conseguiu pegar ao
longo do tanque algumas estruturas de recirculag@ebservadas inicialmente por Cuesta
et al. (1999). Esse valor mais alto pode ser deaidwalha utilizada por Cuesta et al. (1999)
ser uma malha estruturada e no estudo atual unteaméab estruturada. Foi observado ainda,
que o valor d&g obtido mostrou-se 36% maior em comparacdo ao @staedCuesta et al.
(1999) para os trés numeros de Reynolds estudddpsl62, 1620) quando utilizou-se a

hipétese de gerar os resultados para uma conc@otrag tanque igual a metade da
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concentracao inicial e que o estudo atual ndo mostariacdo significativa em relagcdo ao
estudo de Cuesta et al. (1999) quando os resulfadas gerados para um mesmo tempo

adimensional.

Em um segundo momento foi estimado o valoKdgara um tanque contendo agua e sulfeto
de hidrogénio dissolvido. Os resultados mostrarara gssim como ocorrido no estudo
proposto por Custa et al. (1999), o nimero deaekicdes dentro do tanque aumentam com
0 aumento do numero de Reynolds. Os resultados dassilacdo foram comparados com o
resultados experimentais de tunel de vento obtmmsSantos et at. (2008) por meio da
Equacéo (4.1) e por duas condi¢des de contornatddace diferentes: CCE (condigéo de
contorno na superficie para a concentracdo iguama equacdo) e CCO (condicdo de

contorno na superficie para a concentracao ignat@).

A condicao de contorno CCE mostrou a melhor coréowid com os resultados simulados e
experimentais quandg, foi calculado pela Equacéo (4.1). Para a condi©@& e Equacéo
(4.1) os valores dK; foram um pouco superestimados, em torno de 1,48svmaior, mas
ainda se apresentaram mais proximos dos valoreimgntais que os valores encontrados
pelo modelo Water9 (que resultou em valoreKdem torno de 2,5 vezes maiores que 0s
experimentais) no estudo de Santos et al. (2008nhd0elo Water9 foi o que mostrou o0s
resultados melhores de simulacdo segundo os auto¥&sificou-se que a variacdo de
temperatura entre a fase gasosa e a fase liquadatpoinfluenciado nessa diferenca entre a

modelagem e os dados experimentais.

O valor deK, que mais se afasta do valor encontrado experitnggriée € o CCO utilizando a
Equacéo (4.1) ficando em média 1,91 vezes maiooquaor encontrado experimentalmente.
A condicdo de contorno com concentragcdo na supeifjoal a zero, considera sempre uma
superficie que esta sendo limpa ou renovada cadgueo vento passa sobre ela, isso acaba
retornando a valores de gradiente de concentragéapre maiores na fase gasosa proxima a
interface, o que leva a uma maior transferéncimdssa da fase liquida para a fase gasosa.
Assim como para a condicdo CCE a condi¢cdo CCO ad¢agu(4.1) também superestimou 0s
valores deK_ experimentais, mas ainda se apresentaram mais néxidos valores
experimentais que os valores encontrados pelo modkiter9 no estudo de Santos et al.
(2008).
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A diminuicdo de concentracao de sulfeto de hidramgéom o tempo na fase liquida é descrita
exponencialmente como apresentado na Figura 2du Elaro durante as simulagdes que com
0 aumento da velocidade de friccdo, a concentrdgémui mais rapidamente com tempo.
Vale ressaltar que tanto para as condi¢cdes deroen@CE e CCO o valor d€. mostrou-se
sempre maior quando a velocidade de friccdo € atandn 0,11 para 0,21 m/s, ou com 0
aumento deJs. Dessa forma, para niumeros de Reynolds maioredon geK, também é

maior.

5.2 RECOMENDACOES

Conforme visto na revisédo da literatura, algunsr@stanalisaram o problema de volatilizacéo
em superficies quiescentes de maneiras variadagloSassim, algumas sugestdes sao

propostas para uma nova analise do problema enagues

0] Realizar uma simulacéo tridimensional do problemogp@sto. Para este estudo foi
utilizada uma geometria bidimensional admitindogse em um corte ao longo
dos eixox e y os mesmo fendbmenos que acontecem para toda a geomet
acontecem também nesse corte. Essa simplificagdioudinotavelmente o tempo
de solugcdo das equagbes que regem o problema.uRorlado, dependendo em
que direcdo o vento esta soprando ndo é possixel &ssa simplificagdo ou

representar a geometria tridimensional por coresstersais bidimensionais.

(i) Realizar a simulacdo dos fendmenos de transpodefask liquida e da fase
gasosa. Para este estudo foi realizado apenasutagin da fase liquida. Para a
simulacdo também da fase gasosa o CFX 12.0 posgicandicdo de superficie
livre que separa as duas fases e assim os resulf@deolatilizacdo poderiam ser
comparados com a condi¢do de contorno utilizadatnal estudo que considera
uma parede com velocidade especifica. Além digs@ possivel analisar também

o comportamento do fluido na fase gasosa.

(i)  Incluir a variacdo de temperaturas entre as fdgeslhs e gasosas, a partir da
solugéo da equagéo de conservacao de energia.
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APENDICE A- TESTE DE MALHA

A.l CONFIGURACAO DO DOMINIO COMPUTACIONAL E MALHA UTILIZADA

A Figura 28 apresenta a representacdo do domimgpui@cional utilizado. O dominio

computacional bidimensional possui as dimen&desi.

Figura 28 - Esquema do dominio computacional

A Figura 29a mostra uma vista geral da malha coagprtal e na Figuras 29b é feita uma
aproximacao para melhor visualizacdo do detalh&adealha. E importante ressaltar, que foi
utilizado o aplicativoCFX-Mesh do pacote computacional ANSYS CFX 12.0, parargara
malha utilizada. O teste de malha torna-se imptetgois ajuda a verificar a independéncia
dos resultados em fungdo do tamanho da malha camipoél. Assim, a malha usada nas
simulacdes deve ser fina o suficiente para asseguea solugdo nao seja dependente das

aproximacdes do esquema de discretizacao.

Pelas Figuras 29a e 29b pode-se observar que aa malhdo estruturada formada por
elementos de volume tetraédricos e prismaticos msiha foi gerada considerando uma nao
uniformidade, sendo que, as extremidades da geanpessuem um refinamento maior, pois
€ onde ocorrem os fendmenos que se deseja monikegasa regido proxima a superficie
usou-se um aplicativo dGFX-Meshchamadanflation em que os elementos de volume séo
gerados por uma sucessao de linhas retas paralé@® escolhida que possuem uma certa
espessura e em uma quantidade determinada at@taejo a malha tetraédrica. A construcao
desta porcdo de prismas possibilita que os elemegegrados tenham suas faces
perpendiculares e/ou paralelas a direcdo prinapakescoamento, assim tem-se um maior

namero de nos nas regibes onde se observam gramdé®ntes (proximo as fronteira
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fisicas), ou seja, consegue-se colocar nessa regi@mero de pontos que possa satisfazer o
estudo. Outro recurso foi a utilizagdo Boint Spacingnos vértices da geometria. Esses
pontos permitem um refinamento melhor dessa re¢g&o. foi feito para que se conseguisse
capturar melhor o que esta ocorrendo nesse lamada melhorar o refinamento da regido de
inflation. Para gooint spacingescolhe-se um fator de escala que é o tamanhaltia inicial
nesse ponto. Um raio de influéncia também é coregide

(@)

(b)

Figura 29 - Detalhe da malha computacional

O teste de malha foi feito tanto para validacaongalelo utilizando o estudo de Cuesta et al.

(1999) como para validagao de resultados a partastudo de Santos et al. (2008).

Para o tamanho do intervalo de tempo foi escolardaplicativo do CFX-12.0 chamatime
steps adaptiveCom esse recurso ndo ha a especificacdo de upotenas sim um intervalo
onde ele deve estar contido e ir se adaptando moef@ comportamento da simulacao.

Dessa forma o tempo inicial imposto vai se adaptaé permanecer estavel.
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A.2 TESTE DE MALHA PARA A SIMULACAO DO PROBLEMA PRBOSTO POR
CUESTA ET AL. (1999)

Para avaliar a sensibilidade da malha, foram seladias cinco malhas com diferentes
resolucdes para simular o problema descrito not@a@: a malha A definida como a menos
refinada possui 16520 nds proxima ao numero derasosto por Cuesta et al. (1999) com
17091 nds encontrada como suficiente para a sudagj@io em seu teste de malha. As malhas
intermediarias com 73288, 84988, 94250 (B), négaetsvamente e uma definida como mais
refinada com 196326 (C) nés. O detalhamento dakasa, B e C sdo mostradas nas Figuras
30, 31 e 32, respectivamente, como a malha posseir&a as figuras mostram metade da

configuracao.

Figura 30 - Malha A com 16520 nés
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Figura 31 - Malha D com 94250

Figura 32 - Malha E com 196326 nos
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As figuras 33a, 33b e 33c, mostram as linhas desct& obtidas das trés diferentes malhas.
Fica bem claro nessas figuras como as recirculag@®ecam a aparecer conforme a malha

vai sendo refinada.

(a) malha de 16520 nés

(b) malha de 94250 nés

(c) malha de 196326 nés

Figura 33 - Linhas de corrente para o estudo deara pentaclorofenol

Ao verificar que a malha de 94250 nés seria a balalgerou-se as figuras sobrepostas que
seguem o comportamento dessa malha, mas que apmses variagbes no valor de
velocidades conforme o refinamento. Essas sdogasdsi 34a e 34b. E notavel que a Figura
33a que compara as malhas 94250 com a malha 1p&2€eata uma coloracdo em vermelho
que significa uma variacao da velocidade na castede& menos quatro, que € o maior valor
na escala. Para essa malha menos refinada essacéolapareceu em maior destaque quando

comparada com os testes feitos entre as demaigsnalh
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Essa coloracdo em vermelho vai diminuindo até ahagaiveis bastante baixos quando se

observa a Figura 34b.

(a) malhas 16520 e 94250 nés

(b) malhas 196326 e 94250 nGs

Figura 34 - Comparacéao de linha de corrente pathamndaiferentes para o pentaclorofenol

Partindo dos gréficos de velocidade comecou a sdisan o refinamento da malha
influenciando nos dados de concentracdo. Uma vepadra a varidvel velocidade a malha de
94250 ndGs mostrou-se a mais adequada passou-sesiigar se para a concentracao essa

malha também traria resultados satisfatorios.

As Figuras 35 mostram o comportamento dos contaideasoncentragdo com o refinamento
da malha. As variacdes desses contornos sao lestaiscas quando se compara as Figuras
35a e 35b. Essa diferenca vai se atenuando parhasnamtermediarias. Conforme o
refinamento de malha vai ocorrendo os contornosoteentracdo vao tomando formas que
ndo mudam ou tem mudancas pouco significativas. dCéon notado nos graficos de
velocidade, os gréaficos de concentracdo passam mudancas bem menos consideraveis
quando levamos em conta as duas Ultimas malhasaaed, de 94250 e 196326 nos, que

correspondem as Figuras 35b e Figura 35c respactivie.
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(a) malha de 16520 pontos nodais

(b) malha de 9425pontos nodais

(c) malha de 196326 pontos nodais

Figura 35 - Linhas de isoconcentracao para difesamtalhas para o pentaclorofenol

As Figuras 36a e 36b mostram o valorddeara as malhas 16520 e 94250 e malhas 94250 e
196326 respectivamente. Pode-se perceber gdena Figura 36b ndo possui diferenca

significativa para ambas as malhas.

A.3 TESTE DE MALHA PARA A SIMULACAO DOS EXPERIMENTS REALIZADOS
POR SANTOS ET AL. (2008)

Para avaliar a sensibilidade da malha, foram swladas trés malhas com diferentes
resolugdes para simular o problema descrito not@la@: a malha (A) definida como a
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Figura 36 - Perfil de concentracao préximo a sugpierpara o pentaclorofenol
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menos refinada que possui 21922 nds, a malha iatkama com 22334 (B) e uma malha
definida como a mais refinada com 31004 ndés (GJetalhamento do refinamento de malha

foi o mesmo feito para o estudo de Cuesta et @@9Jlcitado nas Secdes A.1 e A.2.

As Figuras 37a, 37b e 37c, mostram as linhas derger para a velocidade obtidas das trés
diferentes malhas. As Figuras 37b e 37c mostramastante semelhantes. Enquanto a

Figura 36a mostra uma recirculacdo maior proxirparade esquerda.

As Figuras 38a, 38b e 38c mostram as linhas denseatracdo para o sulfeto de hidrogénio
para a condicdo CCE. Os valores médios de corg@atipodem ser vistos na Tabela 12. As
Figuras 39a, 39b e 39c mostram as linhas de iseatracédo para o sulfeto de hidrogénio

para a condicao CCO.

As Figuras 40a e 40b mostram o decaimento vedeaoncentracdo para as malhas 21922 e
22334 (a) e para as malhas 22334 e 31044 (b). ¢tssevar na Figura 40b praticamente nédo
ha variagcdo no comportamento das curvas. A Figlinmdstra &, médio feito para o teste
de malha. Observa-se que para as malhas 2233404 3l0ariagdo na curva mostrou-se

pequena.

Assim, para um mesmo tempo de experimento a caag&ot média final para as malhas B e
C néo apresentaram uma variacao significativa. Dfsma, a malha escolhida para realizar

as simulacdes foi a malha de (B) de 22334 pontdaiso

Tabela 12 - Valores d¢. médio para as simula¢des de Santos et al. (2G@8)do diferentes
tamanhos de malha

K, x 10° (m/s)

CCE CCo CCE Eqg. | CCO Eq.
Malha (pontos = 3 = 3
nodais) C (kg/m) C(ka/m) | 41y (4.1)
21922 6,76 0,038 3.18 4.24
22334 6,72 0,029 3.24 4.59
31004 6,71 0,028 3.25 461
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(a) malha 21922

(b) malha 22334

(c) malha 31004
Figura 37 - Linhas de corrente referente ao test@aha para a simulacdo do experimento em tunatote
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(a) malha de 21922

(b) malha de 22334

(c) malha de 31004
Figura 38 - Linhas de isoconcentracao referenteste de malha com condicdo de contorno CCE pexpe&rimento em tunel de vento

(a) malha de 21922

(b) malha de 22334

(c) malha de 31004

Figura 39 - Linhas de isoconcentracao referenteste de malha com condi¢c&o de contorno CCO pexp&rimento em tunel de vento
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Figura 40 - Teste de malha perfil vertical de coti@gdo proximo a superficie para o sulfeto
de hidrogénio
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Figura 41 — Perfil horizontal d€_ na superficie livre para o sulfeto de hidrogérodeste de

malha
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APENDICE B- LEGISLACAO SOBRE ODORES E H,S

A Resolucdo CONAMA 03/90 estabelece padrbes deidptd do ar para os poluentes
convencionais (material particulado em suspens@ma¢a, particulas inalaveis, $CCO,

oz6nio, NQ), porém néao estabelece padrdes de qualidade ghraicompostos odorantes ou
para o HS. Entretanto, alguns estados brasileiros estadralepadrées para poluicdo

atmosférica por compostos odorantes como aquelesiomados a seguir:

- A resolugdo SEMA (Secretaria de Estado do Meio Amisi e Recursos Hidricosy n
041/2002, do estado do Parana estabelece paravatadds geradoras de substancias
odoriferas, com uma taxa de emissdo acima de B@WAJO/h (Unidades de Odor por
hora), deverdo promover a instalacéo de equipamprégiamente analisado pelo Instituto
Ambiental do Parana, visando a captacado, tratamentmntrole do odor. O tipo de
equipamento de remocdo de odor a ser instaladondep® das condi¢cdes locais de
dispersdo, da proximidade de areas habitadas eiaatidade de substancias odoriferas
emitidas, a qual devera ser quantificada por atietoa e expressa em Unidades de Odor
lancadas na atmosfera por hora. A eficiéncia doipagquento de controle de odor,
determinada por olfatometria (Norma VDI 3881: Olfemetry, Odour Threshold
Determination, Part 1 — 4), deve ser no minimo%#.8

- No estado de Santa Catarina, a Lei n° 5793 de Dhudbro de 1980 referente a protegao e
melhoria da qualidade ambiental proibem a emiss&substancias odoriferas na atmosfera
em quantidades que possam ser perceptiveis folandtes da area de propriedade da fonte
emissora. Essa lei apresenta varios compostos ridera seus limites de percepcédo de
odor, para o sulfeto de hidrogénio o valor é d@@G ppm.

- No estado de Sao Paulo, no que diz respeito,&p para o controle de emissdo do gas na
agua, expressa no Decreto n° 8.468 de 8 de setetebd®76, em seu artigo 19-A, a
restringir o limite de langcamento de sulfeto entesims de esgoto a 1 mg/l. O Art. 33
afirma que fica proibida a emissédo de substanalasiferas na atmosfera, em quantidades
gue possam ser perceptiveis fora dos limites da deepropriedade da fonte emissora.
Paragrafo unico - A constatacdo da percepcdo dergtee este artigo sera efetuada por

técnicos credenciados da CETESB (Companhia Ambidat&stado de S&o Paulo).
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- No estado de Goiés, o regulamento da Lei n°® 85&4,7dde outubro de 1978, dispde sobre
a prevencado e controle da poluicdo do meio amhieteCapitulo 1l da Secao I, assim
como o estado de Santa Catarina proibe a emiss@obdéincias odoriferas na atmosfera
em quantidades que possam ser perceptiveis folandtes da area de propriedade da fonte
emissora. Essa lei apresenta varios compostos radera seus limites de percepcao de

odor, para o sulfeto de hidrogénio o valor € d@@®J ppm.

- No Estado do Espirito Santo, até o momento, nd@roontrada uma lei especifica para

atividades geradoras de gases odorantes.

Segundo Carmo Jr (2005), os paises europeus, GaAad&dalia e os Estados Unidos

comecaram a desenvolver regulamentacdo para o dekme a década de 70 e essa
regulamentacgdo criou a necessidade de padronizlg@métodos de medidas. Santos et al.
(2010) apresenta uma revisdo sobre a legislac&onatdional sobre odores. A forma de

legislacdo de alguns paises europeus € apreseatiaicta:

Na Alemanha, a lei sugere apenas como resolverblggna ou da orientacdo para o
licenciamento ambiental, em vista de um padrao wdidpde do ar maximo e minimo
(STUELZ e FRECHEN, 2001).

Na Escocia, h4 uma legislagdo detalhada para as&wmide odores em estagfes de
tratamento de esgoto. Quando de melhorias ou e@pansestas estacdes, uma revisao
detalhada do projeto proposto deve ser feita eimedoi uma justificativa para a selecao da
tecnologia dos processos e controles na fase dejataento e projeto. O projeto deve

prever contencao de odores e tratamento adequadbispmsicoes.

Na Holanda, a politica visa evitar a presenca dgesddesagradaveis tanto quanto seja
possivel. A avaliacdo é feita anualmente atravéguistionarios e suplementada por
telefone (QUADROS, 2004). Os valores limites parasefes odorantes se diferenciam
dependendo do tipo de industria emissora e a si@cag@o conforme obtida nos

questionarios a populacao.
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Na Suica, o impacto “muito alto” ndo é toleradoséEé considerado “muito alto” se uma
porcao relevante da populacéo sentir-se signifiaatente incomodada. Para determinar o
desconforto, € usado o método do questionériocqasidera a reacao do publico, em uma
escala que varia de zero a dez. A reacdo da p@uukcgconsiderada como o melhor

“termAmetro” para avaliar o desconforto (CARMO 2RB05).



