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Resumo

A microfluidica tem origem recente e seu desenvolvimento é baseado em métodos
microanaliticos. Definida como a ciéncia e tecnologia que aborda a manipulacdo de pequenas
quantidades de fluidos escoando no interior de canais de dezenas a centenas de micrometros, a
microfluidica hoje tem uma diversidade de aplicacdo devido suas caracteristicas de eficiéncia
de controle. Neste trabalho, € brevemente abordado as aplicacdes da microfluidica, as
caracteristicas dos fenémenos fisicos que a governam sdo elucidadas identificando as
caracteristicas gerais do escoamento, os fendmenos e adimensionais relevantes em estudos de
escoamentos em canais na escala micro, bem como as propriedades interfaciais, que aparecem
em sistemas multifasicos. Ainda é abordado a base matematica utilizada para estudo dos
fendmenos de escoamento. As técnicas de fluidodindmica computacional (CFD) séo utilizadas
como metodologia para o desenvolvimento, na intencdo de superar os limites da
experimentacao em laboratério (observado aqui o controle do valor numérico das propriedades
interfaciais). Para o estudo dos escoamentos microfluidicos multifasicos é utilizado o Modelo
Multifasico de Volume de Fluido (VOF), o qual permite solucionar o escoamento de forma
numérica e observar seu comportamento através das interfaces entre fluidos imisciveis. Diante
disto, neste trabalho, o modelo VOF foi validado com resultados experimentais, tanto
quantitativo, quanto qualitativamente, com o intuito de prever todo o processo de geracdo de
gotas no interior de microcanais. Adicionalmente, foi utilizado a técnica de Refino de Malha
Adaptativo (AMR) para melhor rastrear a interface entre as fases fluidas. Os efeitos da
geometria dos microcanais, das propriedades fisicas do fluidos e das condi¢bes operacionais,
sobre o tamanho e a taxa de geracao das gotas foram avaliados por meio da técnica de regressao
multipla. Foi proposta, também, uma correlacdo adimensional para a previsdo do comprimento

de gotas no qual o erro relativo foi de 8.2%.

Palavras-chave: Microfluidica, Fluidodinamica Computacional, CFD, Refinamento de Malha
Adaptativo, AMR, VOF, Escoamento Multifasico.
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Abstract

Microfluidics has a recent origin and its development is based on microanalytical methods.
Defined as the science and technology that addresses the manipulation of small amounts of
fluids flowing into channels of tens to hundreds of micrometers, microfluidics today has a
diversity of applications due to their characteristics of control efficiency. In this work, the
microfluidics applications are briefly addressed, the physical characteristics phenomena that
govern it are elucidated by identifying the general flow characteristics, the relevant phenomena
and dimensionless studies of flow in channels on the micro-scale, as well as the interfacial
properties, which appear in multiphase systems. The mathematical basis used to study the flow
phenomena is still addressed. Computational fluid dynamics (CFD) techniques are used as a
methodology for development, to overcome the limits of laboratory experimentation (observed
here the numerical control of the value for interfacial properties). For the study of multiphase
microfluidic flows, the Multiphase Fluid Volume Model (VOF) is used, which allows the flow
to be solved numerically and to observe its behavior through the interfaces between immiscible
fluids. Given this, in this work, the VOF model was validated with experimental results, both
quantitatively and qualitatively, to predict the entire process of generating drops within
microchannels. Additionally, the Adaptive Mesh Refining (AMR) technique was used to better
track the interface between the fluid phases. The effects of the microchannel geometry, the
physical properties of the fluids and the operating conditions, on the size and rate of droplet
generation were evaluated using the multiple regression techniques. A dimensionless
correlation was also proposed for the prediction of droplet length in which the relative error

was 8.2%.

Keywords: Microfluidics, Computational Fluid Dynamics, CFD, Adaptive Mesh Refinement,
AMR, VOF, Multiphase Flow.
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CAPITULO 1

Introducao

e

desenvolvimento técnico-cientifico desde as eras mais remotas, como na idade da pedra com o

progresso humano e a necessidade de processos eficientes estimularam o

surgimento das ferramentarias, mas foi na primeira revolucdo industrial que o desenvolvimento
técnico-cientifico ficou evidente, onde se iniciaram diversas areas especificas de estudos.

A microfluidica tem origem influenciada pelas seguintes areas de pesquisa: a analise
molecular, a biodefesa e a biologia molecular. Todas estas areas da quimica e bioquimica
utilizam métodos microanaliticos, sendo esta a maior influéncia para o desenvolvimento inicial
da microfluidica. A necessidade por um controle efetivo e, portanto, por processos mais
eficientes impulsionaram o desenvolvimento de dispositivos microfluidicos, amplamente
aplicados em estudos de microrreatores, micromisturadores, extracdo, separacao, bioensaio e
estudos cinéticos (NISISAKO et al.,, 2004, SUSANTI et al., 2018, WHITESIDES, 2006,
ZHANG et al., 2006, FAUSTINO et al., 2016, MONTEIL et al., 2018).

Whitesides (2006) define a microfluidica como a ciéncia e tecnologia que trata de
processos e manipulacfes de pequenas quantidades de fluidos escoando no interior de
dispositivos contendo canais de dezenas a centenas de micrometros. Estes dispositivos sdo

comumente denominados de dispositivos microfluidicos.



Capitulo 1 — Introducéo

Os dispositivos microfluidicos tém a vantagem de manipular pequenos volumes de
fluidos que fluem sob um regime laminar dentro de microcanais, evitando flutuagfes nas
variaveis de transporte e possiveis instabilidades (LO, 2013; PRADO e BORGES, 2018). Por
outro lado, a auséncia de flutuacdes turbulentas leva a ineficientes processos de transferéncia
de quantidade de movimento, de massa e energia, 0 que pode ser superado através do controle
do comportamento do escoamento no microcanal.

Além disto, Lo (2013) afirma que a aplicacdo de microdispositivos no desenvolvimento
de processos dispensa a préatica de “scaling up”, sendo esta uma vantagem em comparagio aos
processos convencionais. O desafio de intensificar a producdo por processos com
microdispositivos esta diretamente ligado a producéo a baixo custo dos mesmos, possibilitando
aumentar o numero de microdispositivos em operagdo, produzindo um volume maior com alta
eficiéncia, o que torna o processo economicamente viavel.

As aplicacfes na area de processamento industrial sdo inUmeras, principalmente nos
ramos que envolvem aplicacGes fisicas, quimicas e bioldgicas, tais como: processos com
reacOes altamente exotérmicas e perigosas, processos de fermentacdo com temperatura e pH
controlados, processos de filtracdo e secagem

E comum a manipulagio de fluido em microcanais para geracao de gotas, e de acordo
com Seemann et al. (2011), é um campo de pesquisa interdisciplinar que cresce rapidamente,
combinando fisica de matérias flexiveis, bioquimica e engenharia de microssistemas. Suas
aplicacBes variam de sistemas analiticos rapidos ou a sintese de materiais avancados a
cristalizacdo de proteinas e ensaios biolégicos para células vivas. O controle preciso dos
volumes de goticulas e a manipulacdo confidvel de goticulas individuais, como coalescéncia,
mistura de seu contetdo e classificagdo em combinacdo com ferramentas de analise réapida,
permitem realizar rea¢Ges quimicas dentro das goticulas em condic¢des definidas.

A maioria dos estudos microfluidicos estéa restrita, ainda nos dias atuais, a metodologias
experimentais (JIU-SHENG e JIA-HUAN, 2012; COSTA et al., 2017). A fim de superar as
limitagdes impostas pelos experimentos em laboratorio, assim como para um melhor
entendimento da dindmica e do comportamento do escoamento multifasico no interior de
microcanais, as técnicas de Fluidodindmica Computacional (CFD) vém sendo utilizadas como
uma ferramenta promissora.

Dentre os diferentes modelos multifasicos, o0 modelo de Volume de Fluido (VOF) é

largamente utilizado no tratamento de escoamentos envolvendo fluidos imisciveis. O VOF é
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composto por técnicas de rastreamento de interfaces entre diferentes fases, onde os campos de
distribuic@o de velocidades e fragdes volumétricas de todas as fases envolvidas séo resolvidas,
numericamente e de forma transiente, em um campo Euleriano ou malha computacional.

Um estudo sistematico envolvendo o comprimento de gotas e a taxa de geracdo em
funcdo das condicbes operacionais e das dimensGes geométricas dos microdispositivos, bem
como das propriedades fisicas dos fluidos envolvidos, se mostra de grande relevancia para
aplicacdes tecnoldgicas e industriais. Portanto, esta dissertacdo tem como objetivo aplicar as
técnicas de CFD, juntamente com o modelo multifasico VOF e 0 método AMR, para estudar o
comportamento dindmico da geracdo de gotas no interior de microcanais. Os efeitos das
propriedades fisicas do fluido e de molhabilidade da parede do microcanal, assim como 0s
efeitos dos fatores geométricos do dispositivo sobre o comprimento e a taxa de geracao das
gotas, serdo investigados. Além disso, serdo analisadas correlagdes numéricas afim de obter
modelos para as previses do comprimento e da taxa de geracdo de gotas por meio da técnica
de regressdo multipla. Os resultados numéricos serdo validados por meio de dados

experimentais sob as mesmas condices.
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este capitulo, sera contextualizada a abordagem de fluido como meio continuo, a
caracterizacdo de escoamentos basicos e o0 comportamento geral de escoamentos multifasicos,
sendo estes relacionados a classificacdo em microcanais. Também serdo abordados o0s
fendbmenos que devem ser considerados ao analisar escoamentos microfluidicos. Trabalhos
experimentais e numéricos desenvolvidos na area de microfluidica, nas ultimas décadas, serdo
discutidos ao longo do capitulo. Por fim, 0 modelo VOF, que sera empregado nos estudos do

escoamento em microcanais, sera detalhado.

2.1 Fluido como Meio Continuo e Reologia dos Fluidos

Entender o comportamento da dindmica de fluidos é uma questdo antiga, com
constatacGes primordiais desde Arquimedes, que se perdura e se torna cada vez mais particular
nos dias atuais.

Fox et al. (2006) afirmaram que é natural perceber os fluidos como um meio continuo,
devido principalmente aos escoamentos mais presentes na natureza, onde pode-se, por exemplo,
observar a agua escoando pelo ralo de forma lisa e suave até todo o fluido presente dentro do
reservatorio acabar. Porém, por mais que possa ser percebido a continuidade do meio fluido,

também é sabido que todos os fluidos sdo compostos por moléculas e que para analises a nivel
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molecular ndo se pode considerar uma continuidade, pois h& espacos entre uma molécula e
outra.

Desta forma, para modelar o escoamento de fluidos por meio da utilizacao de equagdes
diferencias, representando-o como um meio continuo, o fluido deve ser tratado a nivel de
particula de fluido, na qual as propriedades materiais dos fluidos, tais como a massa especifica
e a viscosidade, variam de forma suave, sem a presenca de descontinuidades.

Partindo do modelo de fluido como um meio continuo, pode-se classificar os fluidos
com base no comportamento da sua taxa de deformacdo frente a aplicacdo de uma tensdo
cisalhante. O ramo da ciéncia que estuda este tipo de comportamento dos fluidos é conhecido
como Reologia dos Fluidos. Fox et al. (2006), expdem quatro classificagbes comumente
abordadas na literatura para o comportamento de fluidos de acordo com sua reologia, como
demostrado na Figura 1 e descritos a seguir:

a) Fluido newtoniano: sdo os fluidos mais comuns, como agua, ar, gasolina e éleo
mineral. Eles apresentam a taxa de deformacao proporcional a tenséo cisalhante
aplicada no fluido, na qual sua constante de proporcionalidade é a viscosidade
dindmica (p);

b) Fluido dilatante: a deformacao neste tipo de fluido ndo é linear, e a viscosidade
aumenta a medida que a tensdo cisalhante aplicada aumenta, o que pode ser
observado, por exemplo em suspensdes de amido;

c) Fluido pseudoplastico: a deformacdo neste fluido ndo é linear, e a viscosidade
diminui a medida que a tensdo cisalhante aplicada aumenta. Este comportamento
é comumente observado em suspensdo de polimeros e tintas;

d) Fluido pléstico de Bingham: os fluidos caracterizados por este comportamento
reologico requerem uma tensdo de cisalhamento critica para comecarem a

escoar.
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Plastico de
Bingham

Pseudopléstico

Dilatante

Tensdo de cisalhamento

Newtoniano

Taxa de deformacgao

Figura 1- Diagrama reologico do comportamento dos fluidos referente a tensao de
cisalhamento em funcdo da taxa de deformacdo (adaptado de Fox et al., 2016).

A equacao da tensdo cisalhante que age sobre um fluido newtoniano é dada por:

dv;
Ty = ug (21
sendo p a viscosidade dindmica e i e j as direcdes para um escoamento bidimensional.

Para os fluidos newtonianos, a equagdo que modela o transporte de quantidade de
movimento linear é dada pela equacdo de Navier-Stokes, identificada a seguir pela Equacéo 2.2,

para massa especifica e viscosidade constantes.

-

aV - - d
pl5+ (v. V)Vl =pg — Vp + uvzv (2.2)
sendo p a massa especifica do fluido, g a aceleracdo da gravidade e p a pressao;

2.1.1 Escoamento Laminar e Escoamento Turbulento

A caracterizacdo do regime de escoamento depende da geometria, da rugosidade da
superficie, da velocidade de escoamento, do tipo de fluidos, entre outros fatores. Osborne
Reynolds, a partir de experimentos realizados em meados do século 19 envolvendo o
escoamento de fluidos no interior de dutos, classificou a natureza do escoamento dos fluidos de
acordo com a relagéo entre as forcas inercias e viscosas. A razdo entre estas forgas passou a ser

denominada de nimero adimensional de Reynolds (Re), apresentada na Equagéo 2.3 a seguir:

_ poL
Re = p (2.3)

sendo p a massa especifica do fluido, v a velocidade do fluido, L o comprimento caracteristico

do escoamento (no caso de tubos, o seu didametro interno) e p a viscosidade dindmica do fluido.
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Sabe-se que, para altos valores de Reynolds, o escoamento é dominado pelos efeitos
inerciais, enquanto que para baixos valores de Reynolds o escoamento tem maior influéncia das
forcas viscosas. Escoamentos onde as forcas viscosas sdo influentes (baixos valores de
Reynolds) tendem a ter um comportamento organizado e previsivel, apresentando trajetorias
bem definidas, como laminas escoando umas sobre as (Figura 2a). Neste caso, 0 escoamento é
classificado como sendo laminar.

Para escoamentos que apresentam uma dominancia das forcgas inerciais, observa-se a
presenca de um perfil de velocidade mais “empistonado”, ndo possuindo trajetdrias bem
definidas, e de natureza transiente e cadtica. Estas sdo caracteristicas presentes nos escoamentos

classificados como sendo turbulentos (Figura 2b).

a) b)
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—_— ) e R
h > 0 .
e ¥ L/ |Camada turbulenta
——— Camada gk_
Y e x ?d:‘s\: SUperposi¢io
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I‘ amortecedora

Escoamento tubulento ¢ o0 10 viscosa

Figura 2 - Perfis de velocidade caracteristicos de escoamentos no interior de dutos: a)
Escoamento Laminar e b) Escoamento Turbulento (Cengel e Cimbala, 2015).

Em geral, estes escoamentos podem ser classificados com base em uma faixa de nimero
de Reynolds. No caso de escoamentos internos, consideram-se como escoamentos laminares
aqueles cujos nimeros de Reynolds sejam menores do que 2300. Acima de 4000, o escoamento
se encontra no regime turbulento. Entre estes valores, 0 escoamento € dito de transicdo (Cengel
e Cimbala, 2015).

Valores de Reynolds muito pequenos podem ser encontrados em escoamentos cujas
dimenses do canal no qual o fluido escoa sdo muito pequenas ou quando 0 escoamento se da
em baixissimas velocidades, ou a combinacdo de ambos. Quando o escoamento ocorre dentro
de pequenas dimensdes (1 mm ou menor), os efeitos capilares devem ser levados em
consideracdo como fatores de influéncia no comportamento do escoamento.

Devido as caracteristicas supracitadas, 0 escoamento presente no interior de microcanais
é puramente laminar e influenciado pela capilaridade. Estas caracteristicas sdo favoraveis

7
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quando se deseja um controle efetivo das variaveis operacionais, tais como velocidade do fluido
e distribuicdo de temperatura, e desfavoravel quando o processo de mistura, ou de reacdo
quimica, no caso de reacgdes lentas, é o objetivo final da utilizacdo de microcanais. Isto se deve
ao fato de que, em escoamentos turbulentos a mistura ocorre a nivel macroscopico (estruturas
turbulentas), ao contrério do regime laminar, onde a difusdo molecular é predominante (LO,
2013; RAPP, 2017; WHITESIDES, 2006).

2.1.2 Escoamento Multifasico

O escoamento multifasico aparece quando mais de uma fase estd envolvida e o
comportamento de uma fase material é essencialmente diferente de outras que a suportam,
apresentando, desta forma, uma grande interacdo entre elas. Estas interacGes entre as fases causa
uma profunda modificacdo na fluidodindmica do escoamento.

O maior interesse no estudo de um escoamento multifasico € com relacdo ao
comportamento medio do sistema, a fim de avaliar suas tendéncias. Os escoamentos
multifasicos no interior de canais podem ser classificados, de forma geral, em escoamentos
estratificados e ndo estratificados (PARK et al., 2016).

O escoamento estratificado é descrito como bem-comportado, com fases bem separadas
em camadas heterogéneas, ndo havendo formacgdo de micelas. J& no comportamento ndo
estratificado, ndo se observa a formacdo de camadas separadas. A caracteristica predominante
deste tipo de escoamento € a formacédo de micelas ou bolhas, podendo ter oscilagdo de fases no
escoamento. A Figura 3 demonstra a caracterizacdo de um escoamento estratificado e nao
estratificado. A caracterizacdo pormenorizada do comportamento de escoamentos no interior
de microcanais pode ser encontrada, de forma detalhada, no trabalho desenvolvido por
Bordbar et al. (2018).

a) b)
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Figura 3 — Padréo de escoamento encontrado no interior de microcanais: (a) estratificado; (b)
ndo-estratificado (Adaptado de Alves, 2015).

O uso de mais de uma fase em microcanais comumente aplicado em sistema
microfluidicos para a geracdo de gotas, em que uma das fases molha a parede do dispositivo,
encapsulando uma segunda fase, devido a acdo de forcas interfaciais, e posteriormente a

segunda fase é cisalhada pelo fluxo, originando, dessa maneira, gotas (SHANG et al., 2017).
8
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2.2 Microfluidica e microdispositivos

A microfluidica € a ciéncia que estuda e aplica a fisica de fluidos em escalas de
micrometros, j4 que nestas escalas os fluidos demostram fendmenos e caracteristicas
particulares. Devido as pequenas dimensdes dos microcanais e velocidades de escoamento, 0s
efeitos viscosos (efeitos difusivos), bem como os efeitos de superficies, sdo dominantes nestes
sistemas (RAPP, 2017).

Devido as caracteristicas intrinsecas a microfldidica, que possibilita desenvolver
atividades a baixo volume de fluido, que implica baixo consumo, e relativa alta eficiéncia no
controle e manipulacdo de fluidos, esta area de pesquisa vem se expandindo de forma
multidisciplinar, envolvendo outras areas, tais como as diversas engenharias como a quimica,
de materiais, bioengenharia, aléem de &reas mais tradicionais como a fisica, a quimica, a
bioldgica, a biomédica, etc. Além disso, a possibilidade de integracdo de sistemas
microfluidicos facilita a coexisténcia de varias fases de fluido, essas caracteristicas abriram
caminho para o controle sisteméatico miniaturizado sobre a manipulacéo de fluidos individuais
e interfaces de fluidos (SHANG et al., 2017).

Quando se trabalha com sistemas multifasicos, cujo intuito é a geracdo de gotas, podem
ser adotados métodos passivos e ativos. Nos métodos ativos, a geracdo é desencadeada ou
favorecida por forgas externas adicionadas ao sistema, como por exemplo, métodos elétricos e
magnéticos. Ja para os métodos passivos, a geracdo da gota ocorre devido aos efeitos da propria
geometria do equipamento, das propriedades dos fluidos envolvidos e das condicdes
operacionais. Para a geracdo de gotas por método passivo, Shang et al.(2017) relatam trés
diferentes geometrias: fluxo coaxial (Coflow), fluxo cruzado (Cross-Flow) e fluxo focalizado
(Flow-Focusing).

A Figura 4 ilustra alguns dos diferentes tipos de geometrias utilizadas na confec¢ao de
microchips (Duarte et al., 2017; Schianti, 2012; Christopher e Anna, 2007). Em geral, 0s nomes
dado aos perfis estdo relacionados a geometria de encontro das fases fluidas. Na Figura 4a, pode
ser observado a geometria de fluxo cruzado, também conhecida como T-junction. A Figura 4b
demonstra a geometria de fluxo focalizado, podendo ser observado que o fluxo de fluidos se
encontra de forma a “forcar” a geracdo das gotas em um determinado local; esta constrigéo
pode ser feita também por paredes na propria geometria do canal. Ja a Figura 4c apresenta a

geometria dos dispositivos com fluxo coaxial.
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Figura 4 — Modelos de microchip: a) formato “T”” (Duarte et al., 2017); b) perfil com fluxo
focalizado (Schianti, 2012); ¢) Formato “Y” (Christopher et al., 2007).

Diversas técnicas de fabricacdo e materiais podem ser utilizadas para a obtencdo de
microdispositivos, sendo que, para cada tipo de material utilizado uma técnica de fabricacdo
especifica deve ser empregada. Schianti (2012) descreve as técnicas de extrusdo a laser,
impressdo direta, fotolitografia e corrosdo, como as mais comuns para a obtencdo dos
microchips. O autor afirma que a extrusao a laser e a corrosdo sdo as técnicas mais adequadas
para a confec¢do de microchips em vidro. Ja Piccin et al. (2014) utilizaram a xurografia e a
impresséo direta para a fabricagdo de microcanais. Duarte et al. (2017) utilizaram a impresséo
direta com a prototipacao auxiliada por impressora 3D para a fabricacdo de microcanais em
polimero ABS (Acrilonitrila butadieno estireno) com sensor de eletrodo integrado para a
medicdo do tamanho das gotas geradas. Lobo-Junior et al. (2017) descrevem uma técnica de
fabricacdo para a produgéo de microcanais em PDMS (Polidimetilsiloxano), atribuindo a ela
agilidade, facilidade e economia.

Cada geometria e material/metodologia de fabricacdo de microcanais apresentam
caracteristicas Unicas e particulares, na qual a ado¢do das mesmas deve ser coerente para 0
estudo. Piccin et al. (2014) utilizaram um microchip fabricado em poliéster-toner no formato
de “T” para 0 estudo de geragéo de gotas de dleo em agua e gotas de 4gua em Gleo. Ja Schianti
(2012), utilizou um sistema microfluidico com perfil de fluxo focalizado, fabricado em vidro,
na produgdo de micro e nanoparticulas.

As caracteristicas moleculares do material utilizado na confeccdo do microchip
influenciam na propriedade de &ngulo de contado fluido-parede, devido aos efeitos das forgas
de adesdo e coesdo, determinando, desta forma, a capacidade de molhabilidade do liquido sobre

a parede do dispositivo, o que interfere na geracdo de gotas.
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Quando se trata de escoamentos em microcanais, fendas e outros meios, cujas
dimensGes sejam pequenas, algumas propriedades dos fluidos se tornam muito mais influentes
no processo de escoamento, tais como: a capilaridade, a tenséo superficial e o0 angulo de contato
fluido-parede. Neste caso, o padrdo de escoamento pode ser totalmente modificado pela
introducdo no sistema de uma simples perturbacdo, como por exemplo, a adicdo de agentes
tensoativos. A seguir serdo descritas as principais propriedades fisicas que influenciam na

geracdo de gotas no interior de microcanais.

2.2.1 Tensdo Superficial e Capilaridade

Na interacdo entre dois fluidos diferentes ou entre fluidos e uma superficie sélida, que
sdo imisciveis entre si, é possivel notar uma delimitacdo entre as fases, onde se desenvolve uma
membrana elastica devido a tendéncia das moléculas a manterem a coeséo entre si, criando uma
tensdo superficial (FOX et al., 2006) .

A tensdo superficial entre dois fluidos apresenta um aspecto similar a uma malha, a
qual é facilmente visivel, como por exemplo, em interfaces de agua e ar. Esta interface
caracteriza o aspecto de manta na superficie da &gua em um ambiente estatico, a qual possibilita

que insetos consigam se manter sobre a superficie sem afundar (Figura 5).

Figura 5 — Inseto sobre a membrana de fluido formada pela a tenséo superficial (NILAND,
2018).

Para exemplificar o efeito da tensdo superficial na interacdo fluido-superficie sélida,
suponha que é disponivel um recipiente aberto, que possui uma quantidade de um liquido no
seu interior. A fragdo que nédo estd preenchida com o liquido esta totalmente preenchida com
ar. Quando se observa uma molécula deste liquido, que se localiza no interior da fracdo de
liquido existente no recipiente, ela apresenta uma distribuigdo igual de forca de atracdo para
com as demais moléculas do mesmo fluido, sendo este fenbBmeno chamado coesdo. Ja para as
moléculas presentes na interface entre o liquido e o ar, estas sO terdo coesdo para com as

moléculas nas suas laterais e com as moléculas inferiores, ja que a parte superior é o0 ar, ndo
11
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havendo forca de interacdo entre as moléculas de diferentes fluidos. Esta falta de interagdo com
as moléculas da parte superior gera um desequilibrio de forgas de coes&o, resultando, assim, na
tensdo presente entre as superficies de fluidos diferentes, nomeada de tenséo superficial (RAPP,
2017). E possivel observar a ilustracio da agéo das forcas de coesdo na Figura 6.
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Figura 6 - ilustracdo das forcas de coesdo em uma molécula na superficie e em uma molécula
no interior do fluido (Adaptado de RAPP, 2017).

As forcas de adesdo sdo ocasionadas pela interacdo das moléculas de fluido e da
superficie sélida, sendo melhor representadas aqui como a resultante da interacdo entre as
tensdes superficiais que vao indicar a capacidade do fluido de molhar a parede (esta € melhor
explicada no item 2.2.2).

A depender das forcas de coesdo e adesdo, pode haver a formagdo de meniscos
cdncavos ou convexos. Por exemplo, no caso da dgua no interior de um recipiente de vidro (um
tubo de ensaio) forma-se um menisco concavo porque as forcas de adesao (entre as moléculas
de H20 e a parede de vidro) sdo maiores do que as forcas de coesdo (entre as moléculas de
H>0), ou seja, a agua molha a superficie de vidro. O contrario ocorre quando se tem, por
exemplo, o mercdrio no interior de um tubo de ensaio de vidro, devido as forcas de coesao das
moléculas de Hg serem maiores do que as forcas de adesdo (entre as moléculas de Hg e a
superficie de vidro). Logo, o mercurio tende a ndo molhar a superficie (se mantém quase que
no formato de gotas sobre a superficie), o que caracteriza a formagédo do menisco convexo.

A formacdo dos diferentes tipos de meniscos (interacdo fluido-parede) é ilustrada na
Figura 7. Estes fendbmenos de interface é o que possibilita a geracdo de gotas, como
anteriormente comentado, apreciadas na pesquisa e desenvolvimento de dispositivos

microfluidicos com diversas finalidades.
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Figura 7 — Diferentes tipos de meniscos (interagdo fluido-parede): a) menisco concavo onde
as forcas de adesdo sdo maiores do que as de coesdo (EX.: agua); b) menisco convexo, onde as
forcas de coesdo sao maiores do que as de adesdo (Ex.: mercurio)

(Adaptado de Fox et al., 2016)

Garstecki et al. (2006) propuseram uma correlacdo para prever o comprimento das
goticulas em funcdo da largura do canal e a taxa de vazdo de dois fluidos por meio de
experimentos. No entanto, a correlagdo proposta foi restrita a aplicacdes em que a razdo entre
0 comprimento da gota e a largura do microcanal é maior que 1. Além disso, outras variaveis
importantes na dindmica do fluxo multifasico, como os efeitos interfaciais e os efeitos da
viscosidade, ndo foram avaliadas.

Piccin et al. (2014) realizaram experimentos em microdispositivos para gerar gotas de
agua em 0Oleo e em hexadecano, assim como gerar gotas de 6leo e gotas de hexadecano em agua.
Os autores mostraram que, nas condi¢des de trabalho apresentadas, sé foi possivel a geracédo de
gotas, em ambos 0s experimentos, diminuindo a tensdo interfacial através da adi¢do de
tensoativo em ambas as fases. Duarte et al. (2017) também utilizaram tensoativo para diminuir
a tensdo interfacial e obter geracdo de gotas de 6leo em agua e gotas de agua em 6leo, em um
microchip com geometria semelhante ao utilizado por Piccin et al. (2014).

Sabe-se que, a formacdo de gotas de uma fase liquida em outra € facilitada pela
diminuig&o da tensdo interfacial. Devido a isso € muito comum a adigéo de surfactantes a fase
continua para facilitar e estabilizar a geracdo de gotas. Baret (2012) atribui aos surfactantes um
papel essencial na tecnologia microfluidica baseada em geracdo de gotas. Porém, a anélise
experimental da influéncia da tenséo interfacial sobre as caracteristicas de geracdo e tamanho
de gotas por meio da adi¢ao de tensoativos se mostra inviavel, visto que hd um limite fisico de

diminuig&o da tensdo com o aumento da concentragéo de tensoativos (DALTIN, 2011).
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Para a investigagdo do comportamento fluidodindmicos no interior de microcanais,
pode-se utilizar uma analise adimensional. Os principais numeros adimensionais relacionados
a este tipo de fendbmeno, sdo: o numero de Reynolds (Re), definido como a razéo entre a forca
inercial e a forga viscosa; o numero de Capilaridade (Ca), isto é, a razdo entre a forca viscosa e
a forca interfacial; e o nUmero de Weber (We), ou seja, a relacdo entre a forca inercial e a forca
interfacial (PRADO e BORGES, 2018).

O numero de Capilaridade (Ca) correlaciona as forcas viscosas e as forcas interfaciais,
como mostrado na Equacédo 2.4, sendo v a velocidade de escoamento, p a viscosidade e y a

tensdo interfacial entre os fluidos.
Ca==% (2.4)

Valores altos do nimero de Capilaridade indicam que o escoamento é dominado pelas
forcas viscosas, enquanto que baixos valores indicam uma maior acdo das forcas interfaciais.

O namero de Weber (We) é derivado da multiplicacdo entre 0 niUmero de Reynolds e o
nimero de Capilaridade. Este adimensional correlaciona as forcas inerciais e as forcas

interfaciais (Equacéo 2.5)

2
We=Re.Ca=va

(2.5)

sendo p a massa especifica do fluido, v a velocidade de escoamento, L o comprimento

caracteristico do canal e y a tensdo interfacial.

2.2.2 Angulo de Contato Fluido-Parede

Quando uma gota de um determinado liquido é depositada sobre uma superficie sélida,
ela tende a interagir com esta superficie por meio da acdo conjunta das forcas de coesao e
adesdo, formando, apés o equilibrio entre estas forgas, um angulo caracteristico entre o contorno
da gota e a superficie.

Geralmente, utiliza-se a 4gua como fluido padrdo na determinacdo do grau de
molhabilidade de uma determinada superficie. Quando o contorno da gota de agua forma um
angulo menor do que 90°, diz-se que a agua molha bem a superficie, sendo esta superficie
classificada como hidrofilica. Por outro lado, quando o contorno forma um angulo maior do
que 90°, a superficie é classificada como hidrofébica, demostrando que a agua ndo consegue
molhar bem a superficie solida (Figura 8).
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Angulo de

0<10° 0 <90° 0 >90° 0 > 150°
Contato

Forma da gota

A

Comportamento  super-hidrofilico hidrofilico hidrofébico

super-

hidrofébico

Figura 8 - Representacdo do grau de molhabilidade de uma superficie a partir do angulo de
contato fluido-superficie. (DAYANE e WILLIAM, 2017)

Na Figura 9 é possivel verificar como é caracterizada a medicao do angulo de contato
entre o fluido e a superficie, assim como as tensdes envolvidas no fendmeno. Esta mesma
composicdo é o que define o formato do menisco em canais capilares, como mostrado,

anteriormente, na Figura 7.

},gés/lfquido

Ygés/ solido
<€ >

%quido/sélido

Figura 9 — Identificacdo do angulo de contato entre o liquido e a superficie solida,
identificando as tens@es interfaciais atuantes na sua formagéo (Adaptado de RAPP, 2017).

O angulo de contato fluido-superficie pode ser estimado por meio da equacdo de
Young (Equacéo 2.6):

cos 9 — (Vgés/solido+Vliquido/sélido) (26)

Y gas/liquido

Sendo ¥ gas/sotiao @ t€NSA0 interfacial entre o ar e a superficie, yyquiao/se1ido @ tensao interfacial

entre o liquido e a superficie, ¥44s/1iquido @ tensdo interfacial entre as fases fluidas ar e liquido.

O angulo de contato gera influéncia nas caracteristicas de geracdo de gotas em
microcanais, no qual, geralmente, utiliza-se o liqguido com menor angulo de contato com a
superficie, devido a melhor molhabilidade da mesma, como a fase liquida continua do sistema
e o0 segundo fluido € utilizado como fase dispersa.
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2.3 Abordagem Numérica

Esta secdo tem por objetivo apresentar os conceitos fundamentais da modelagem
multifasica utilizando as ferramentas de Fluidodindmica Computacional (CFD), juntamente
com os principais métodos numeéricos e condi¢Bes de contorno. Serdo apresentados os tipos de
modelagem multifasica, dando énfase ao Modelo Multifasico de Volume de Fluidos (VOF), o
qual foi aplicado neste trabalho para a previsdo do escoamento presente no interior de
microcanais. As principais equacdes de transporte e constitutivas do VOF serdo descritas e

discutidas.

2.3.1 Técnicas de FluidodindAmica Computacional

A simulacdo numérica € um viavel artificio para as analises de engenharia, que tem
como caracteristica 0 uso de codigos para solucionar de forma numérica problemas fisicos
matematicamente modelados. Quando a simulacdo numérica € aplicada em escoamento de
fluidos, trata-se dela como execucdo de codigos de CFD (Computational Fluid Dynamics, em
portugués Fluidodindmica Computacional) que sdo responsaveis por solucionar as equacgdes
diferencias parciais que descrevem o escoamento de fluidos com auxilio de computador. Esta
abordagem vem para auxiliar e complementar o desenvolvimento e pesquisa, como abordado
por Cengel e Cimbala (2015). A simulacdo numérica € comumente tratada como uma terceira
via de analise, complementando a experimentacao em laboratdrio e as investigacGes analiticas
(Maliska, 2014).

Patankar (1980) apresenta as principais vantagens de usar simulacdo via técnicas de
CFD, tais como: baixo custo de aplicacdo, menor tempo de execucdo de projeto (quando
comparado a confeccdo de protdtipos e experimentacdo em laboratério), maior nivel de
detalhamento dos fendmenos envolvidos, possibilidade de realizar simulacdes com as
condicdes realisticas e condi¢des ideais.

Por outro lado, esta abordagem apresenta algumas limitages, como por exemplo, 0
alto custo computacional caracteristico de simulagcdes complexas envolvendo escoamentos
multifasicos com transferéncia simultanea de massa e energia, assim como em escoamentos
turbulentos, onde equacdes adicionais de transporte devem ser levadas em consideragéo.

A seguir, serdo discutidos os tipos de modelos multifésicos, dando énfase ao modelo

utilizado para o tratamento de escoamentos envolvendo fluidos imisciveis, tema deste trabalho.
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2.3.2 Tratamento Numérico de Escoamentos Multifasicos

Para a solucdo numérica de um escoamento multifasico, é necessario primeiro escolher
qual a abordagem descreve melhor o regime de escoamento que Vvai representar o problema que
sera analisado. Atualmente, existem duas abordagens para o tratamento dos escoamentos
multifasicos: a abordagem Euler-Euler e a abordagem Euler-Lagrange.

Na abordagem Euler-Lagrange, o campo de velocidade e outras propriedades da fase
fluida sdo calculados por meio das equac@es diferenciais parciais medias de Navier-Stokes,
enquanto que a fase de particula solida (ou gotas dispersas) ¢ “rastreada” individualmente por
meio da integracdo da segunda lei de Newton ao longo do tempo. Neste caso, as interacfes
particula-particula e particula-parede devem ser tratadas por meio de modelos de contato
adequados. Esta abordagem oferece uma maneira mais natural de simular o escoamento fluido-
solido ou fluido-gotas, porém, exige um alto custo computacional, especialmente quando o
namero de particulas ou gotas presentes no sistema se torna grande.

Ja na abordagem Euler-Euler, ambas as fases, fluido ou sélido (ou gotas) sdo tratadas
como continuas e interpenetrantes com suas respectivas equac6es diferenciais de transporte
resolvidas em um campo fixo Euleriano, diminuindo, substancialmente, o custo computacional
envolvido (SANTOS, 2015).

Neste trabalho, sera empregada a abordagem Euler-Euler, a qual sera descrita, com

maiores detalhes, a seguir.

2.3.2.1 Abordagem Euler-Euler

Como mencionado anteriormente, na abordagem Euler-Euler, as fases s&o
matematicamente tratadas como continuas e interpenetrantes, na qual o volume de uma fase
ndo pode ocupar o volume de outra fase, introduzindo, assim, o conceito de fracdo volumétrica
de fases. Neste caso, assume-se que a fracdo volumétrica é continua, dependente do espaco e
do tempo, e a soma das fracdes volumétricas de todas as fases envolvidas deve ser igual a 1. A
equacdo de conservacdo pode ser construida para cada fase, sendo similar para as fases, em
funcdo da fracdo volumétrica (SANTOS, 2015).

No tratamento de um escoamento multifasico pela abordagem Euler-Euler, trés
modelos diferentes sdo comumente utilizados, sendo eles: o Modelo Multifasico de Mistura, 0
Modelo Euleriano Granular Multifasico (MEGM) e o Modelo de VVolume de Fluido (VOF, do

inglés “Volume of Fluid”), descritos a seguir:
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e Modelo Multifasico de Mistura: este modelo é utilizado para o tratamento de
escoamentos compostos por duas ou mais fases, podendo estas serem fluidos ou
particulas. O Modelo de Mistura resolve a equacdo de momento para a mistura e
prescreve as velocidades relativas para descrever as fases dispersas. As aplicagdes
deste modelo incluem: fluxos carregados de particulas com baixas carga, fluxo de

bolhas, separadores ciclones, dentre outros;

e Modelo Euleriano Granular Multifésico: este € o modelo multifasico mais
complexo dentre os trés apresentados, sendo que neste modelo s&o resolvidas as
equacOes de transferéncia de quantidade de movimento e continuidade para cada uma
das fases envolvidas. O acoplamento entre elas é possivel através da pressdao e dos
coeficientes de troca interfasica. O modo pelo qual ocorre o acoplamento dependente
das fases envolvidas, sendo diferente quando se trata de um fluxo granular (fluido-
solido) e de um fluxo ndo granular (fluido-fluido). O MEGM €é comumente aplicado
em colunas de bolhas, suspensao de particulas, leitos fluidizados, leitos de jorro, dentre
outros;

e Modelo de Volume de Fluido: o0 modelo VOF € uma técnica de rastreamento de
superficie aplicada em campos Eulerianos. Neste tipo de modelo sdo utilizados dois
ou mais fluidos imisciveis, sendo o interesse identificar e descrever a posi¢do da
interface entre os fluidos. Neste modelo, apenas uma Unica equacdo de momento é
solucionada para os fluidos, e a fracdo de volume em cada célula computacional é
rastreada através do dominio. Este modelo é comumente aplicado em fluxos
estratificados, fluxos de superficies livres, preenchimento, movimentos de bolhas

largas em liquidos, dentre outros.

Ressalta-se que 0 modelo VOF é principalmente usado pela importancia de visualizar
as fronteiras ou interfaces entre os fluidos imisciveis presentes em um determinado escoamento,
0 que ndo seria possivel com os dois primeiros modelos descritos anteriormente. Existem,
também, na literatura, estudos numéricos que envolvem o acoplamento entre dois ou mais
modelos de mistura (FONDELLI et al., 2015; TROFA et al., 2019).

Todas as equacdes presentes no modelo VOF serdo detalhadas nos proximos topicos.
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2.3.2.2 Equacdes de Transporte Envolvidas no Modelo de VVolume de Fluido (VOF)

Como mencionado anteriormente, 0 modelo VOF pode modelar duas ou mais fases
imisciveis resolvendo uma unica configuracdo de equacdo de quantidade de movimento e
rastreando as fragdes de volume de cada fluido através do dominio.

Uma unica equagdo de quantidade de movimento é resolvida através do dominio e o
campo de velocidade resultante € distribuido para as fases de fluido. A equacéo da quantidade
de movimento para o0 VOF, mostrada na Equacdo 2.7, depende da fracdo de volume e das
propriedades de massa especifica e viscosidade da mistura, estas em termos gerais para o

escoamento.
a > N - - - =
a(pv) + V. (pv¥) = —Vp + V.[u(VB + V8] + pg + F (2.7

sendo ¥ a velocidade da mistura (em termos totais do escoamento), g a aceleracdo da

gravidade, p a viscosidade da mistura, p a densidade da mistura e F a forca de interagéo entre
as fases devido a tenséo interfacial.

Em um sistema bifasico, utilizando os subscritos “p” e “q” para denotar cada fase, as
propriedades de mistura em cada célula computacional sdo calculadas de acordo com a Equacéo

2.8, podendo a variavel ¢ ser substituida por ¥, p ou p.

@ =app, + 1- ap)QDq (2.8)

Para “n” fases presentes no escoamento, as propriedades da mistura podem ser

determinadas, de uma forma geral, conforme a Equagéo 2.9.

¢ = Z P (2.9)

Em cada célula computacional, € possivel encontrar as seguintes situacdes, de acordo
com os valores das frages volumétricas dos fluidos contidas na mesma:
e aq=0:aceélulaesta vazia (para o fluido “q”);
e 0q=1:acelulaesta preenchida (para o fluido “q”);

e 0<og<1:aceélulacontém uma interface entre os fluidos (com relagéo ao fluido “q”).

O rastreamento das interfaces entre as fases é realizado pela solucdo da equacdo da
continuidade (para uma ou mais fases) em cada célula computacional do volume de controle.
A partir da solucdo da equacdo da continuidade para cada fase, € possivel distribuir as fragdes

volumétricas e quantidade de movimento das mesmas em cada célula, tornando possivel
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delimitar o comportamento de cada fase. Para a fase “q”, a equagdo da continuidade é escrita

como:
d , . :
p_lq[a (@qpq) + V- (@qPq¥y) = Sa, + Ep=1(ritpq = mpq)] (2.10)

sendo p, a densidade da fase “q”, aq a fragdo volumetrica da fase “g”, I7q 0 vetor velocidade da

fase “q”, Sq, O termo fonte para a fase “g”, relacionado a geragdo ou consumo, e r,, a

[Pl

transferéncia de massa entre as fases “q” e “p” (caso houver).

A forca devido a tensdo interfacial entre os fluidos, mostrada na Equacédo 2.7, é
modelada pelo método CFS (Forga de Superficie Continua, do inglés Continuos Sufarce Force)
proposto por Brackbill et al. (1992), de acordo com as equacoes:

-2 (px Vap)
fr= L)

(%(ppﬂ)q)) (2.11)
Kk=Vn (2.12)
n=n,cos0+t,sin6 (2.13)

sendo n, 7, Atp, 0 e y o vetor unitario, o vetor unitario normal da fase “p” com a parede, 0 vetor

unitéario tangencial da fase “p” com a parede, o angulo de contato fluido-parede e a tensdo

interfacial fluido-fluido, respectivamente.

2.3.2.3 Tratamento do Termo Transiente no Modelo VOF

A maioria dos escoamentos que utilizam a modelagem VOF s&o simulados de forma
transiente, ou seja, ao longo do tempo (estado nédo estacionario). Para o tratamento do termo
transiente na equacdo da continuidade do modelo VOF, geralmente é utilizado o esquema
explicito, que soluciona a equacéo para o tempo seguinte com base nas informacfes que sdo
obtidas do tempo anterior (Equacdo 2.14).

n+1 n+1_
Qg "Pq

1Py 5 (paUpalt ) = [Siea(titpg — 1itng) + Se, |V (2.14)

sendo n+1 o novo passo de tempo (atual), n o passo de tempo anterior, ag 0 valor da fracao
de volume da fase “q” computada na face da célula computacional, V o volume da célula e Uf

o fluxo volumétrico, baseado na velocidade normal através da face computacional.
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Como afirmou Patankar (1980) e Maliska (2014), esta abordagem néo requer a solucéo
iterativa para a equacdo de transporte em cada passo de tempo, pois, neste caso € obtida a
solucdo exata para o0 passo de tempo seguinte.

Ainda no esquema explicito, existem algumas precaucdes que devem ser tomadas por
questBes de instabilidade numérica e coeréncia fisica dos resultados. Neste caso, deve-se
garantir que o “passo de tempo numérico” seja menor ou igual que o “passo de tempo fisico”,
ou seja, o numero adimensional de Courant (Co) deve ser menor ou igual a 1 (Equacéao 2.15).

VAt

S (2.15)
Ax

Co

O adimensional de Courant (Equacao 2.15) é definido pela razdo da distancia percorrida
pelo fluido (em funcdo do produto da velocidade Veo espaco de tempo At) sobre o
comprimento de célula da malha computacional (Ax) que o fluido vai percorrer no espago de
tempo. Para que o volume de fluido em uma determinada célula ndo deixe de ser computado, €
necessario o uso de um passo de tempo (“time step’”) menor do que o tempo decorrido para que
o fluido possa percorrer uma distancia equivalente ou menor que o espacamento da malha, o

que induz o adimensional de Courant ser menor ou igual a 1 (Patankar, 1980).

2.3.2.4 Caracteristicas de Malhas Computacionais

A malha computacional € a representacdo do volume de controle em dominios de
calculos, podendo estes serem em duas dimensdes (2D) ou trés dimensdes (3D). Cada célula
computacional é vista como um minudsculo volume de controle, onde as equacdes discretizadas
de conservacao e transporte sao resolvidas (Cengel e Cimbala, 2015).

A malha tem o papel fundamental na coeréncia dos resultados obtidos no céalculo
computacional. Malhas muito refinadas, geralmente apresentam melhores resultados, pois
contém um namero suficiente de células ou volumes computacionais para garantir que as
fungdes de interpolacdo representem o escoamento. Porém, malhas muito refinadas demandam
um alto custo computacional, uma vez que envolvem sistemas contendo um grande numero de
equacdes algébricas lineares que devem ser resolvidas simultaneamente. Malhas pouco
refinadas apresentam um custo computacional menor, devido ao menor nimero de células
computacionais para resolver as equacgdes, porém, podem vir a ndo representar bem o
escoamento.

Cengel e Cimbala (2015), apresentam trés tipos basicos de malhas computacionais:
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a) Malha Estruturada: tem por caracteristica principal ser bem definida e os vértices ou 0s
seus volumes serem facilmente identificados em termos de coordenadas, o que facilita os
calculos computacionais e as convergéncias numéricas. Este tipo de malha possui elementos

quadrilateros (2D) ou hexaédricos (3D) (Figura 10).

Figura 10 — Exemplo de uma malha estruturada (Cengel e Cimbala, 2015)

b) Malha N&o-Estruturada: apresentam diversos formatos, sendo 0s mais comuns oS
quadrilateros e o triangulos ndo regulares (2D). Apresenta uma dificuldade ou
impossibilidade de indicar seus vértices em termos de coordenadas, o que dificulta os
calculos computacionais e a convergéncia, porém sao mais faceis de gerar e € muito comum

em geometrias mais complexas (Figura 11).

/

Malha nio estruturada triangular Malha néo estruturada quadrilateral

X X
Figura 11 — Exemplos de malhas ndo estruturadas triangular e quadrilateral (Cengel e
Cimbala, 2015)

c¢) Malha Hibrida: combina regides de malha estruturada e ndo estruturada, sendo muito

utilizada para permitir diferentes niveis de refino. A Figuras 12 a seguir exemplifica uma
22



Capitulo 2 — Reviséo Bibliografica

malha hibrida, onde pode-se observar uma alta resolucdo (refino) proxima a parede com
malha estruturada (o que facilita a convergéncia dos altos gradientes), sem exigir alto refino

longe da parede.

Estruturada
Nio estruturada
/

/
/

/
Estruturada

Figura 12 — Exemplo de Malha Hibrida (Cengel e Cimbala, 2015)
2.3.2.5 Refino de Malha Adaptativo

O refino de malha adaptativo (do inglés AMR, Adaptative Mesh Refiniment) é
utilizado com o intuito de reduzir o custo computacional, sendo que o mesmo possibilita o
refino adaptativo em altos gradientes, identificando as células e aplicando a divisdo das células
de modo automatico, em passos de tempos determinados. Esta técnica de refino ja foi utilizada
no trabalho de Jiang et al., (2012), que combinaram o refino adaptativo com o método de
conservacao de elemento e solucdo de elemento, demostrando a precisdo da técnica quando
comparada a métodos de refinos tradicionais.

O refino atribuido atua na célula ou volume computacional de forma que, a dimenséo
da célula (comprimento) é reduzida pelo fator de 2", onde n é o nivel escolhido. Exemplificando,
para o nivel de refino 1 a célula tem suas dimensdes reduzidas em 21; para o nivel de refino
igual a 4, as dimensdes serdo reduzidas a um fator de 24, o que resulta em uma célula com
dimensao resultante 16 vezes menor que a da célula original, e assim por diante. Para maiores
detalhes acerca do método ARM, ver Tryggvason e Lu (2009)e Versteeg e Malalasekera
(2007).

O refino adaptativo vem sendo atualizado e aprimorado para consumir cada vez menos
recurso computacional, como mostrado por Schmidmayer et al. (2018), que demostraram a
capacidade do método e trouxeram exposicdes da capacidade de rastreio do refino de malha

adaptativo para a técnica de VOF quando aplicado para rastreio de interface de fluido. Como
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pode ser exemplificado na Figura 13, apenas a interface entre os dois fluidos recebeu o refino
diferenciado (maior nimero de células computacionais), a qual foi rastreada com base no

gradiente da fracdo volumétrica (Schmidmayer et al., 2018).

Figura 13 — Refino de malha adaptativo (ARM) aplicado no modelo VOF
(Schmidmayer et al., 2018).

Azarmanesh et al. (2016) aplicaram a técnica AMR em seus estudos, avaliando o refino
nos niveis de 4 a 6. Devido a ndo influéncia do refino nos resultados obtidos, 0s autores optaram
por trabalhar com o nivel 4 de refino na simulacdo de um microcanal com duplo fluxo
focalizado para a geragédo de dupla emulséo, garantindo, assim, menor custo computacional.
Eles estudaram a influéncia dos nimeros adimensionais de Weber e de Capilaridade sobre a

geracdo de gotas, obtendo uma representacdo fidedigna do escoamento.

2.4 Aplicacao de Técnicas Numéricas no Estudo do Escoamento em Microcanais

Qian e Lawal (2006), utilizaram, de forma satisfatoria, as técnicas de CFD com o intuito
de avaliar a formacdo de gotas de ar em agua no interior de microcanais, sob diferentes
condigdes operacionais e variagdes na geometria. Os autores puderam verificar a ndo influéncia
da acdo da gravidade, e propuseram uma correlacdo para a previsdo do tamanho da gota em
funcdo das dimensdes do canal. Contudo, a variacdo geométrica utilizada na pesquisa se da
apenas com relacgdo a largura do canal da geometria de fluxo cruzado (canal em T), ndo levando
em consideracao o angulo entre os canais.

Outros trabalhos também foram desenvolvidos com a aplicacdo da técnica de CFD a fim
de obter informagGes mais precisas sobre o0 escoamento interno em microdispositivos, como é

0 caso do trabalho desenvolvido por Gupta et al. (2009), que utilizaram malhas com alto grau
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de refino (comprimento de célula em torno de 1,67 um) e validaram seu modelo através da
espessura de filme liquido formado entre a gota e a parede. Os autores propuseram uma
correlacdo para a previsao da pressdo na gota gerada por unidade de comprimento.

Considerando o angulo de contato da parede de 6leo igual a zero e negligenciando a
influéncia das propriedades da agua, Diouf e Romero (2017) observaram que o refinamento
computacional da malha influenciava a regido de gotejamento da geracgéo de gotas, pois quanto
maior o nivel da malha de refinamento, mais distante era o desprendimento da gota gerada. No
entanto, os autores ndo abordaram os efeitos das propriedades de molhabilidade da parede (por
exemplo, o angulo de contato fluido-parede).

A fim de avaliar o comportamento de um reator microestruturado com fomato em T
para a geracdo de gotas liquido-liquido, Kashid et al. (2010) modelaram a geracao de gotas
utilizando o modelo VOF, investigando o comportamento da molhabilidade dos fluidos e
validou o0 modelo através da espessura de liquido da fase continua existente entre a gota gerada
e a parede. A fim de aumentar o volume das gotas, os autores avaliaram o crescimento do
tamanho da gota variando o diametro do canal, e foi observado um crescimento linear apenas
para canais com didmetros de 0,05 a 0,5 mm.

Nazari et al. (2018) utilizaram o método de lattice-Boltzmann para simular o processo
de geracdo de gotas em microcanais com formato em “T”. Eles analisaram as influéncias do
namero de Capilaridade, da vazdo volumétrica dos fluidos, da razéo de viscosidade dos fluidos
e de pardmetros geométricos na quebra, tamanho e tempo de descolamento das gotas. Foi
possivel observar que o aumento dos valores de nimero de Capilaridade influenciou na
distancia de quebra da gota, tornando-a maior. Os autores também concluiram que, para
nameros de Capilaridade menores do que 0,04, o tamanho da gota é independente da razdo de
viscosidade dos fluidos, mas, para valores acima deste, o tamanho da gota sofreu variacdo
devido a razdo de viscosidades. Yu e Fan (2009) também utilizaram o método de lattice-
Boltzman aplicando a técnica ARM para demostrar o potencial do método, demostrando que a
simulacdo dos escoamentos multifasicos de bolhas estd em concordancia com os dados
experimentais da literatura.

O modelo que sera aplicado no presente trabalho para o estudo da dindmica de gotas no
interior de microcanais sera 0 modelo VOF, ja utilizado e validado por diversos outros autores
no estudo da microfluidica ( ROSENGARTEN et al., 2006; GUO et al., 2016; GUO et al.,
2017; L1 e ANGELLI, 2017).
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CAPITULO 3

Materiais e Métodos

sta secdo é voltada para a apresentacdo dos materiais que foram utilizados no
desenvolvimento do presente trabalho, bem como sdo apresentados os métodos utilizados na

estruturacdo dos experimentos e das simulagdes.

3.1 Unidade e Metodologias Experimentais

Para a realizacdo da investigacdo experimental da geracdo de gotas no interior de
microcanais, foi utilizada a aparelhagem experimental do “Laboratorio de Microfluidica e
Eletroforese” do Instituto de Quimica da Universidade Federal de Goias (UFG), composta por:
um microscopio 6ptico COLEMAN (modelo XSZ-N107T, Santo André, SP, Brasil) conectado
a uma camera digital (modelo HDCE 50bto), um microchip fabricado (com técnica de litografia
macia) em PDMS com geometria de fluxo cruzado (formato em “Y”) e canal de seccdo
transversal, aproximadamente quadrado de 0,5 mm de lado, fixado em base de vidro com
superficie de contato recoberta por PDMS, duas seringas de 10 mL acopladas a duas bombas
seringas independentes (modelo NE 300, New Era Pump Systems), como ilustrado na Figura
14,
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Seringa 10 mL

I Céamera

(Fase continua - 6leo mineral)

| I -
Bomba Seringa I m Microscopio
inga 10 mL T
Sen'nga 0 m} Microchip
(Fase dispersa - dgua) L

—
Figura 14 — Esquema simplificado da unidade experimental de microfluidica utilizada neste
trabalho

Para o estudo do escoamento baseado na geracdo de gotas, foram realizados
experimentos utilizando como fluidos imisciveis a agua (pHeo =998 kg.m3;
uzo = 0,001 kg.m2.s?) e 0 6leo mineral (psieo = 845,0 kg.m3; psieo = 0,16 kg.m™.s1), em
condicdes ambiente de temperatura e pressdo, cujo valor de tensdo interfacial (agua-6leo) é de
0,032 N/m (propriedades fisico-quimicas fornecidas pelo fabricante).

Para o estudo experimental da dindAmica da geracao de gotas no interior do microcanal,
foram capturadas imagens durante todo o processo de geragdo de gotas de dgua em dleo. Estas
imagens foram ent&o tratadas por meio do software livre de tratamento de imagens “Imagel”
para o posterior calculo dos comprimentos médios das gotas geradas e das taxas médias de
geracdo. Neste caso, foram empregadas vaz0es fixas e iguais para ambos os fluidos no valor de
20 pL.min™.

O estudo experimental observado tem por fim fornecer dados para validar o modelo
numerico utilizado para previsdo de geracdo de gotas, possibilitando instigar os efeitos das

condigdes operacionais, propriedades dos fluidos e geometrias dos microdispositivos.

3.2 Metodologia Numérica

Todas as simulagdes foram executadas utilizando o pacote comercial Ansys Fluent®,
versdo académica 19,2, instalado em um microcomputador contendo um processador com
quatro nucleos fisicos (Intel® 17-7700, 3,60 GHz) e 8 GB de RAM.
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3.2.1 Construgao da malha Computacional

A malha computacional do microchip foi construida através do software de construcao
de geometria e malha presente no pacote computacional ANSYS académico. Para 0 modelo de
validacédo proposto, uma malha computacional fixa bidimensional (2D) foi construida com base

na geometria do microchip usado nos experimentos (Figura 15).

& (0.5 mm »

- ().5 mm »

Figura 15 — Detalhamento da malha computacional 2D utilizada para a validacdo do modelo
proposto (seccdo quadrada de 0,5 mm de lado): a) microchip usado nos experimentos; b)
malha computacional 2D; c) detalhamento da malha computacional 2D mostrando a regido de
mistura.
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A malha fixa mostrada na Figura 15 continha 6630 células computacionais, sendo
classificada como hibrida, apresentando, apenas na regido de mistura, malha quadrilateral ndo

estruturada.

3.2.2 Teste de Independéncia do ARM e Validagido do modelo VOF

Sabe-se que o refino da malha desempenha um importante papel nas simulacdes de
CFD, visto que malhas mais refinadas produzem solucGes mais precisas. Assim, antes de tudo,
para a validacdo do modelo VVOF aqui proposto, foram avaliados os efeitos de quatro diferentes
niveis de refino, n=1, 2, 3 e 4 aplicado na interface agua-6leo, sobre o comportamento do
escoamento multifasico. Com relacdo ao angulo de contato gua-6leo-parede, 0 mesmo foi
inicialmente fixado em 37° para esta analise. Uma vazao de 20 pL.min™ foi utilizada para ambas
as fases.

Os resultados obtidos nas simulagdes foram comparados com os dados experimentais
sob as mesmas condicdes, sendo que o nivel de refino que melhor representou fisicamente o
escoamento multifasico foi escolhido para dar continuidade a investigacdo numeérica.

Apos a escolha do melhor nivel de refino a ser utilizado, o efeito do angulo de contato
agua-6leo-parede, que representa uma importante propriedade de molhabilidade da parede,
sobre a dindmica da formacdo das gotas no interior do microcanal foi analisado. Devido a
grande dificuldade em se medir experimentalmente, com consisténcia e precisdo, o angulo de
contato fluido-fluido-superficie em um sistema &gua-6leo-PDMS, o valor adequado foi
estimado via simulagdo numérica pelo processo de tentativa e erro.

Como valor inicial do angulo de contato do sistema agua-0leo-parede para 0 processo
de tentativa e erro, foi utilizada a equacdo de Young (Equacéo 2.6), juntamente com os valores
de referéncia de tensdo superficial fornecidos por Rapp (2017). Ressalta-se que a propriedade
para 0 gas na Equacdo 2.6, foi substituida pela propriedade da &gua.

O valor adequado do angulo de contato para o sistema agua-6leo-PDMS foi escolhido
baseando-se na comparacdo qualitativa e quantitativa entre os resultados numéricos e os dados
experimentais.

Os métodos numéricos e condigdes de contorno utilizados em todas as simulacGes estdo
resumidos na Tabela 1. O passo de tempo (time step) utilizado variou de 1,0 x 10°a 1,0 x 107,

para garantir estabilidade numérica (nimero de Courant (Co) < 0,25).
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Tabela 1 — Métodos numéricos e condi¢des de contorno utilizadas nas simulagdes de CFD.

Método de Desratizacéo Método dos Volumes Finitos

Acoplamento pressdo—velocidade: PISO

Interpolagéo da pressao: PRESTO

Método de interpolagéo espacial: Up-wind de segunda ordem

Método de interpolagdo temporal: Método de Euler

Condicéo de contorno de parede: Condicéo de nao deslizamento

Condicéo de contorno das entradas: Entrada de Velocidade (Velocity inlet)

Condicéo de contorno da saida: Escoamento completamente desenvolvido
(Outflow)

Interpolacéo interfacial: Método de reconstrucdo geométrica

Formulacéo de forca de corpo: Forca de corpo implicita

3.2.3 Investigacdo numérica do comportamento da geracao de gotas de agua em 0leo

O modelo previamente validado foi utilizado para a analise numérica dos efeitos d
condicGes operacionais e das propriedades fisicas dos fluidos sobre o tamanho e taxa de gerac
das gotas no interior do microcanal.

Para a investigacdo do fator geométrico, cinco geometrias com diferentes angulos

as

ao

de

entrada foram adotadas (30,03°, 54,43°, 105°, 155,57° e 179,97°), que correspondem as malhas

computacionais demonstradas na Figura 16.

a) <)

b) d)

€)

Figura 16 — Malhas computacionais com diferentes angulos de entrada para a investigagao
geometria de microdispositivos: a) 30,03% b) 54,43°; ¢) 105°; d) 155,57°; €)179,97°.

da
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Os valores dos angulos de entrada, bem como todas as condi¢des para cada simulacéo,

estdo resumidos na Tabela 2.

Tabela 2 — Variaveis independentes para a investigagdo numérica do comprimento de gotas e
taxa de geracao.

Simulacoes ):\r?t%lgldoa? g))e Vo X 102 (m/s) VaX 10% (m/s) v X 10% (N/m)
1 54,43 0,551 0,322 3,200
2 54,43 0,781 0,093 3,200
3 54,43 0,551 0,322 0,824
4 54,43 0,781 0,093 0,824
5 54,43 2,141 1,252 12,429
6 54,43 3,032 0,361 12,429
7 54,43 2,141 1,252 3,200
8 54,43 3,032 0,361 3,200
9 155,57 0,551 0,322 3,200
10 155,57 0,781 0,093 3,200
11 155,57 0,551 0,322 0,824
12 155,57 0,781 0,093 0,824
13 155,57 2,141 1,252 12,429
14 155,57 3,032 0,361 12,429
15 155,57 2,141 1,252 3,200
16 155,57 3,032 0,361 3,200
17 30,03 1,781 0,353 3,200
18 179,97 1,781 0,353 3,200
19 105,00 0,222 0,044 0,399

20 105,00 3,339 0,661 6,001
21 105,00 1,781 0,353 25,694
22 105,00 1,781 0,353 1,706
23 105,00 0,191 1,943 3,200
24 105,00 1,939 0,194 3,200
25 105,00 1,781 0,353 3,200

Os resultados numericos da Tabela 2 foram tratados usando a técnica de regressao
multipla para a analise dos efeitos simples, quadraticos e de interacdo de todos as variaveis

consideradas sobre o comprimento e a taxa de geragédo das gotas.
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Adicionalmente, foi realizada uma andlise adimensional com o intuito de propor uma
correlagdo para a previsdo do comprimento médio das gotas. Para tanto, as variaveis
independentes apresentadas na Tabela 2 foram reescritas na forma adimensionalizada e estéo

representadas na Tabela 3.

Tabela 3 — Forma adimensional das variaveis independentes mostradas na Tabela 2.

Simulacdes Reox 10?2 () Reax10%(-) Caox 10°(-) Caax 102 (-)
1 1,46 161,18 27,56 0,10
2 2,06 46,51 39,03 0,03
3 1,46 161,18 107,04 0,39
4 2,06 46,51 151,58 0,11
5 5,65 626,01 27,56 0,10
6 8,01 180,66 39,03 0,03
7 5,65 626,01 107,04 0,39
8 8,01 180,66 151,58 0,11
9 1,46 161,18 27,56 0,10
10 2,06 46,51 39,03 0,03
11 1,46 161,18 107,04 0,39
12 2,06 46,51 151,58 0,11
13 5,65 626,01 27,56 0,10
14 8,01 180,66 39,03 0,03
15 5,65 626,01 107,04 0,39
16 8,01 180,66 151,58 0,11
17 4,70 176,30 89,03 0,11
18 4,70 176,30 89,03 0,11
19 0,59 21,96 89,03 0,11
20 8,82 330,64 89,03 0,11
21 4,70 176,30 11,09 0,01
22 4,70 176,30 166,97 0,21
23 0,50 971,34 9,53 0,61
24 512 96,95 96,97 0,06
25 4,70 176,30 89,03 0,11

Neste caso, 0s seguintes adimensionais foram empregados:
e Numero de Reynolds (Re): O numero de Reynolds foi avaliado na regido de
entrada de fluido, para cada uma das fases fluidas. O Comprimento caracteristico
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considerado foi o lado (L) do canal, sendo este equivalente ao didmetro
hidraulico. Para a densidade (p), a viscosidade (u) e velocidade (v), foram
utilizados os valores da fase liquida que estara sendo avaliada, em que 0s

(P2

subscritos “a” e “0” representam as fases agua e 6leo, respectivamente.

Re, = 2e%at (3.1)
Ha
Re, = "ﬂ—“ (3.2)

Numero de Reynolds Combinado (Rea-0): O nimero de Reynolds combinado
foi definido aqui pela razdo entre o nimero de Reynolds da fase dispersa (agua)

e 0 numero de Reynolds da fase continua (6leo).

Re
Re, , =—
a=0 " Re,

(3.3)

Numero de Capilaridade (Ca): O numero de Capilaridade foi avaliado na
regido de entrada de fluido, para cada fase fluida. Para a viscosidade (u) € a
velocidade (v), foram utilizados os valores da fase liquida que estard sendo
avaliada, onde os subscritos “a” e “o0” representam as fases agua e Oleo,
respectivamente. A tensao interfacial (ya0) fOi considerada com sendo a tensao

entre as fases fluidas 6leo e adgua.

Cag = "2t (3.4)

Ca, = 22 (3.5)

Numero de Capilaridade Combinado (Caawo): O numero de Capilaridade
combinado foi definido aqui pela soma dos nimeros de Capilaridade das fases
agua e Oleo.

Ca,_, = Caq + Ca, (3.6)
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CAPITULO 4

Resultados e Discussao

' este capitulo serdo apresentados e discutidos os resultados obtidos utilizando os
métodos abordados e descritos nos capitulos anteriores. Estardo inclusos aqui, os resultados da
validacdao do modelo VOF, destacando-se os efeitos dos diferentes niveis de refino e do angulo
de contato fluido-parede, tanto de forma qualitativa, quanto de forma quantitativa. Serdo
expostos, também, os resultados obtidos nas simulacfes para a avaliagdo dos efeitos das
condicdes operacionais e das propriedades fisicas dos fluidos, assim como da geometria dos

microdispositivos, sobre o tamanho e taxa de geracdo das gotas.

4.1 Teste de Independéncia do Refino de Malha Adaptativa (ARM)

Para analisar o efeito da técnica de refino de malha utilizado (AMR) sobre o
comportamento do escoamento multifasico em microcanais, foram utilizados quatro niveis
diferentes de refino (n = 1-4), cujas distribui¢cdes simuladas da fragdo volumétrica de agua séo

mostradas na Figura 17.
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Vale ressaltar que, sob a condi¢do operacional usada nas simulacGes (ou seja, vazao de
entrada de 20 pLmin, para ambas as fases), observou-se experimentalmente um fluxo baseado

em geracdo de gotas (gotas de agua em 0leo).

Volume fraction (water)

1.00e+00
9.50e-01

a)
9.00e-01
8.50e-01
g EET -
7.50e-01 -
7.00e-01
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| 6.00e-01
| 5.50e-01
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c) d)
3.50e-01
3.00e-01
| 2.50e-01
2.00e-01
1.50e-01
1.00e-01

5.00e-02
0.00e+00

b)

Figura 17 — Distribuicdo da fracdo volumétrica da dgua obtidas no teste de independéncia do
nivel de refino dindmico da malha sobre a previsdo da geracdo de gotas: a) Nivel 1, b) Nivel
2, ¢) Nivel 3 e d) Nivel 4

Contrério ao que foi afirmado em trabalhos anteriores da literatura (Azarmanesh et al.,
2016), de acordo com a Figura 17, o nivel de refino aplicado no AMR mostrou-se como um
importante parametro na previsdo do comportamento do escoamento multifasico dentro de um
microcanal. No nivel de refino igual a 1 (Figura 17a), ou seja, cada célula computacional foi
dividida em duas na interface agua-6leo, o comportamento do escoamento simulado foi similar
ao observado experimentalmente, onde ocorreu a geracao de gotas de gua em 6leo.

Por outro lado, sob o nivel de refino igual a 2 (cada célula computacional dividida por
quatro), um fluxo estratificado foi formado, o que ndo esta de acordo com 0s experimentos
(Figura 17b). Além disso, os niveis de refinamento iguais a 3 (cada célula computacional
dividida por oito) e 4 (cada célula computacional dividida por dezesseis), ndo demonstraram

comportamentos fisicos adequados (Figura 17c-d).
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Assim, levando em consideracdo a concordancia do comportamento fisico, juntamente
com a economia de recursos computacionais, o nivel de refinamento n = 1 foi fixado para a

analise subsequente do angulo de contato fluido-fluido-parede.

4.2 Anédlise do angulo de contato fluido-fluido-parede e validacdo do modelo VOF

Antes de investigar os efeitos das condi¢des operacionais e das propriedades fisicas dos
fluidos sobre o comprimento e taxa de geracao das gotas, 0 angulo de contato agua-0leo-parede
adequado foi determinado numericamente. Como mencionado anteriormente, foi utilizado um
procedimento numérico de tentativa e erro, com base na equacdo de Young (Equacdo 2.6) e
alguns valores de referéncia de propriedades de interacdo parede-fluido e fluido-fluido (Rapp,
2017), diversos valores de angulo de contato foram simulados.

Para ilustrar o efeito do angulo de contato no comportamento do fluxo no interior do
microcanal, a Figura 18 mostra as distribui¢cdes simuladas da fracdo volumétrica de agua para
trés angulos de contato do sistema parede-6leo-agua, ou seja, 5°, 23 ° e 37 ° (Figura 18c-e),

juntamente com o padrdo de fluxo experimental (Figura 18a-b).

Figura 18- Distribui¢fes simuladas da fragcdo volumétrica agua para trés diferentes angulos
de contato, juntamente com o fluxo experimental (vazio de entrada de 20 pL.min, para
ambas as fases): a) e b) experimental, ¢) 5 °; d) 23 °; e) 37 °.

A formagéo experimental de gotas de &gua em 0leo e o estreitamento do “pesco¢o” do

filme de agua, exatamente antes da gota ser desconectada, podem ser vistos nas Figuras 18a e
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18D, respectivamente. A medida que o angulo de contato 4gua-Gleo-parede aumenta, sob as
mesmas condi¢cOes operacionais, a distancia simulada de descolamento da gota diminui (Figura
18c-e). Isso pode ser atribuido a uma combinacao entre as forcas adesivas e coesivas que atuam
no fluido mais proximo da parede, onde o decréscimo do angulo de contato fluido-parede
fornece um efeito inverso na molhabilidade.

De um modo geral, a comparacdo entre os resultados numéricos e os dados
experimentais revela que, entre todas as simulacGes realizadas para a analise do angulo de
contato fluido-parede, a simulacdo usando um angulo de contato de 23° (Figura 18d) melhor
representou todo o processo de formacéo da gota, incluindo o comportamento do estreitamento
do “pescoc¢o” do filme de agua observado experimentalmente.

Finalmente, para avaliar melhor o modelo VOF validado, o fenémeno experimental da
formacdo de gotas de agua em 0leo foi avaliado passo a passo, proximo a regido da mistura de
agua com 6leo no microchip e foi comparado com as correspondentes distribuices de fracdo
volumétrica de agua simuladas. A avaliacdo qualitativa da dindmica de formacdo de gotas
experimental e pelo modelo validado podem ser observadas na Figura 19a, enquanto a Figura
19b mostra uma andlise quantitativa por meio da comparacdo dos comprimentos de gota

experimental e simulado.

Figura 19 — Fendmeno experimental e simulado da formacédo de gotas (vaz&o de entrada de
20 uL.min’, para ambas as fases): a) comparacéo qualitativa; b) comparagio quantitativa.
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Foi possivel identificar, por meio dos experimentos e simula¢des numéricas, todo o
processo de formacdo de gotas no interior do microcanal. A fase dispersa entra na regido da
mistura e se desenvolve na direcdo axial ao longo do canal principal, preenchendo gradualmente
a secdo transversal do canal. Enquanto isso, o filme de agua tende a ficar mais estreito até a
desconexao das gotas (Figura 19a).

Além disso, para a validacdo quantitativa do modelo, seis gotas foram consideradas para
o célculo do comprimento médio, tanto experimental, quanto por meio de simulagdes, cujos
valores correspondentes sdo mostrados na Figura 19b. Observa-se, também, uma concordancia
satisfatoria, com um erro experimental relativo igual a 6,2%.

Assim, o modelo VOF validado foi utilizado para a investigacdo das condicdes
operacionais e dos efeitos das propriedades do fluido no comprimento das gotas e na taxa de

geracdo, realizados neste trabalho.

4.3 Andlises numéricas de comprimento de gota e taxa de geragao

Como mencionado anteriormente, simulagdes numéricas adicionais para investigacao
do comportamento do escoamento, levando em consideracdo diferentes angulos de entrada do
dispositivo, propriedades do fluido e condigOes operacionais, foram realizadas com base na
Tabela 2.

Para calcular o comprimento meédio das gotas, uma linha de referéncia central foi criada
ao longo do canal principal e a fracdo volumétrica de agua foi plotada contra a posi¢do axial.
Por outro lado, para o calculo da taxa média de geracdo de goticulas, um ponto de referéncia
(“sonda”) foi posicionado no meio do canal principal para a medig¢ao da fracdo volumétrica de
agua ao longo do tempo. Para fins ilustrativos, a Figura 20 mostra as distribui¢bes da fracdo
volumétrica em funcdo da posicdo axial do dispositivo (Figura 20a) e do tempo (Figura 20b),
na Condicgéo da simulagéo 10 (consulte os valores de angulo de entrada (¢), velocidade da fase
agua (v,), fase 6leo (v,) e tensdo interfacial (y) na Tabela 2). Todas os resultados observados

podem ser encontrados no apéndice.
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Figura 20 — Distribuic6es simuladas da fracdo do volume de 4gua em funcdo da posicao
longitudinal do dispositivo (a) e do tempo (b), utilizados para o calculo do comprimento e
geracdo da gota, respectivamente (Condicéo 10 na Tabela 2).

Como pode ser visto na Figura 20, cada pico da fracdo volumétrica de gua representa
uma gota de agua. Portanto, a taxa de geracdo de goticulas pode ser medida dividindo o nimero
de picos pela duracéo total do intervalo de tempo (Figura 20b). Além disso, o comprimento da
gota pode ser calculado diretamente medindo a largura do pico (Figura 20a).

O mesmo procedimento foi realizado para todas as condicOes apresentadas na Tabela 2,
cujos resultados estdo representados na Figura 21.

A partir dos resultados simulados mostrados na Figura 21, duas equag6es foram obtidas
por regressdes multiplas para quantificar os efeitos simples, de interagcGes e quadraticos das
variaveis independentes sobre o comprimento das gotas (Equacéo 4.1) e sobre a taxa de geracéo
de gotas. (Equacéo 4.2). Em um intervalo de confianga de 95%, os coeficientes de correlagédo

(R?) para as Equagdes 4.1 e 4.2 foram de 0,96 e 0,92, respectivamente.
T=0,74-37,32v,+162,04v,+1,69 - 6676,19v,v,+1167,91v,’ (4.2)

C=3,7+ 689,72v,- 308,8y - 4,6¢v,+4, 7¢v . +1,68y+88300,7v,v,-10779, 7vay -579,9y° (4.2)
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I Tamanho da gota
7 I 1ox: de Geragio B

Taxa de Geracéao (Hz)

Tamanho da Gota (mm)

123 456 7 8 910111213141516 17 18 192021 2223 2425

Simulacdes
Figura 21 — Resultados simulados de tamanho de gota e taxa de geracdo com base nas
condi¢des mostradas na Tabela 2.

Como pode ser observado na Equacdo 4.1, contrariamente as observacdes experimentais
de Liu et al. (2007) em um dispositivo de geometria com fluxo focalizado, o angulo de entrada
() ndo afetou o comprimento da gota (T),s no caso de um microchip de geometria de fluxo
cruzado. Esse fato também pode ser verificado através das simulagdes 6, 14, 18 e 25 na
Figura 21. O comprimento da gota (T) aumenta com 0 aumento da velocidade de entrada da
agua (termo “vy”), enquanto que para a velocidade do 6leo (termo “vy”) € demostrado um
comportamento contrario, apresentando um efeito de valor negativo no comprimento da gota,
diminuindo-a, o que implica que a interagdo entre a quantidade de movimento entre as duas
fases exercem grande influéncia na dindmica de geracdo de gota. Observacdes semelhantes
foram descritas por Xu et al. (2008).

O efeito quadratico da velocidade da agua (termo “v,2”’) também afetou positivamente
0 comprimento da gota. Por outro lado, o termo de interacdo “vaVo” foi favoravel a diminuigéo
do tamanho das gotas e apresentou o maior coeficiente estimado.

Em relagdo a taxa de geragao de goticulas ({ na Equacdo 4.2), ndo foi observado um
efeito direto do &ngulo de entrada (¢), mas sim efeitos positivos e negativos combinados com

as velocidades da agua e do Gleo (termos “dva” e “dpVo”), respectivamente. O incremento de
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velocidade, para as duas fases, afetou fortemente a taxa de geracdo de goticulas de maneira
positiva (termos “vo” e “Vova”) (simulagdes 7, 13 e 15 na Figura 21).

Enquanto que o aumento da tensdo interfacial aumentou levemente o comprimento das
gotas, a taxa de geracdo das goticulas diminuiu significativamente (ver Equacbes 4.1 e 4.2 e
simulacbes 5, 14 e 21 na Figura 21). Esses efeitos também foram observados
experimentalmente por Piccin et al. (2014), que usaram surfactantes para diminuir a tensao
interfacial e gerar gotas em condicdes que, incialmente sem surfactantes, ndo geravam gotas.

Por fim, com base em uma anélise adimensional e levando em consideracao os efeitos
significativos discutidos anteriormente, a seguinte expressdo para a previsdo do comprimento

da gota (T) foi aqui proposta:
T=0,13(Re, ,) "33 (Ca, ,)""0! (4.3)

Todos os parametros na Equacdo 4.3 foram obtidos por meio de uma regressao nao
linear usando as condi¢fes de simulacdo na Tabela 3, juntamente com os resultados
correspondentes mostrados na Figura 23. O coeficiente de correlagdo (R?) para a Equagéo 4.3
foi de 0,94.

A correlacdo proposta (Equacdo 4.3) foi usada para calcular o comprimento da gota sob
uma vazio de entrada de 20 pL.min, para as fases de agua e 6leo mineral. Vale ressaltar que,
apesar dessa condicdo operacional ser a mesma utilizada para a validacdo do modelo (se¢éo
4.2), essa condicdo ndo foi considerada para o ajuste da correlacdo (Tabelas 2 e 3). O
correspondente erro relativo experimental da comparacdo do comprimento das goticulas foi de
8,2%.
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Conclusao

©,

/9
omo disposto no presente trabalho, foi possivel aplicar com sucesso simulacbes
numéricas usando o modelo VOF e o método de refinamento de AMR, juntamente com
experimentos, para investigar o fluxo baseado em gotas dentro de um microchip de se¢édo
quadrada de geometria de fluxo cruzado (juncdo em T). Foi realizada uma validagdo do modelo
VOF, tanto qualitativa, quanto quantitativamente. Os efeitos das condi¢es operacionais, das
propriedades fisicas do fluido e dos fatores geométricos do dispositivo sobre o comprimento e

a taxa de geracdo das gotas foram analisados por meio de regressdes multiplas.

O comprimento das goticulas e a taxa de geracdo mostraram-se fortemente dependentes
das condicBes operacionais e das propriedades fisicas do fluido, enquanto que o angulo de
entrada do dispositivo ndo teve efeito significativo.

Considerando os efeitos significativos da analise de regressao maltipla, uma correlacéo,
baseada nos numeros adimensionais que dominam os escoamentos microfluidicos, foi proposta
aqui para a previsdo do comprimento da gota (T). O erro relativo experimental correspondente
foi de 8,2%.

Espera-se que em trabalhos futuros possa ser investigado a influéncia da diminuicédo de
tensdo interfacial nas propriedades de molhabilidade fluido-parede, explorando de forma
numeérica a significancia destes resultados na reproducdo da fisica observada. A dindmica de
geracdo de gotas apresenta um grau maior de dificuldade acerca da previsibilidade da taxa de
geracdo, devido a presenca de maior quantidade de fatores de influencia identificados,

demostrando necessidade de estudos direcionados e aprofundados para melhor entendimento.
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APENDICE

APENDICE

Os resultados dos graficos gerados para analisar o comprimento de gotas ao longo do
microcanal e da taxa de geracdo de gotas em funcdo do tempo, correspondentes as condigdes
das simulac@es resumidas na Tabela 2, serdo dispostos aqui e identificados. Em todas as figuras,
as representadas pela letra a) séo os graficos de distribuicdo de fracdo volumétrica ao longo do
microcanal; as figuras representadas pela letra b) sdo os gréficos de distribuicdo de fracdo

volumeétrica ao longo do tempo.
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Resultados da simulagéo 21
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