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RESUMO

BEZERRA, W. S. . Estudo numérico de escoamento viscoelastico e eletroosmético com po-
tenciais dependente do tempo. 2018. 80 p. Tese (Doutorado em Ciéncias — Ciéncias de Compu-
tacdo e Matemadtica Computacional) — Instituto de Ciéncias Matematicas e de Computagdo, Uni-
versidade de Sdo Paulo, Sao Carlos — SP, 2018.

Neste trabalho serd investigado o comportamento de escoamentos de fluidos newtonianos e
ndo-newtonianos em microcanais. O problema ndo-newtoniano, consiste em resolver as equagdes
que regem o movimento para o caso de um escoamento de fluidos cujas propriedades reoldgicas
possam ser estudadas pelo modelo constitutivo de Phan-Thien-Tanner, como por exemplo os
materiais poliméricos. Uma das caracteristicas interessantes de alguns destes materiais € que eles
podem ser misturados com solventes apropriados, como uma solucao eletrolitica, e o resultado é
que este fluido como um todo passa a ter propriedades elétricas. Assim, além das propriedades
viscoeldsticas, serd investigada a eletrocinética do escoamento, que € diretamente influenciado
pela aplicagdo de um campo elétrico externo. Em particular o fendmeno de eletroosmose
serd estudado neste trabalho por meio de simulagdes numéricas em canais planos e bocais.
Escoamentos através de bocais podem ser uteis na realizacdo da mistura de fluidos. Neste
trabalho, propomos uma aproximag¢do numérica para a simulacio dos vortices que ocorrem logo
apos a passagem do fluido pela contracao no bocal. Além disso, foram feitas simulagdes com
potenciais dependentes do tempo e as variagdes nas propriedades do fluido viscoeldstico para
este tipo de escoamento foram discutidas. O movimento das cargas na solug@o € descrito pelas
equagdes de Poisson-Nernst-Planck e para resolver numericamente este problema sera aplicado
o método das diferencgas finitas generalizadas. O cédigo para as simulacdes de escoamentos
eletroosmoticas foi implementado como uma parte do sistema chamado HiG-Fow, que € capaz
de realizar simulacdes de outros tipos de escoamentos além dos investigados nesta tese. A
modularidade desse sistema possibilita ao usudrio a implementag¢ao de pacotes de acordo com o

tipo de escoamento a ser estudado.

Palavras-chave: HiG-Flow; Viscoelastico; Eletroosmotico; Potencial dependente do tempo.






ABSTRACT

BEZERRA, W. S. . Numerical study of electro-osmotic viscoelastic fluid flow with time-
dependent potentials. 2018. 80 p. Tese (Doutorado em Ciéncias — Ciéncias de Computacdo e
Matemdtica Computacional) — Instituto de Ci€ncias Matemaéticas e de Computagdo, Universidade
de Sao Paulo, Sao Carlos — SP, 2018.

In this work the behavior of newtonian and non-Newtonian fluids in microchannels will be
investigated. The non-Newtonian problem consists in solving the governing equations of the
movement take into account a fluid flow whose rheological properties can be studied by the Phan-
Thien-Tanner constitutive model, for example the polymeric materials. One of the interesting
features of some of these materials is that they can be mixed with appropriate solvents, such as an
electrolyte solution, and the resulting fluid has electrical properties. Thus, besides the viscoelastic
properties, the electrokinetics of the flow will be investigated, which is directly influenced by the
application of an external electric field. In particular the phenomenon of electro-osmosis will be
studied in this work through numerical simulations in flat channels and nozzles. Flows through
nozzles may be useful in performing the fluid mixture. In this work, we propose a numerical
approximation for the simulation of the vortices that occur soon after the passage of the fluid by
the contraction in the nozzle. In addition, simulations were made with time dependent potentials
and the variations in viscoelastic fluid properties for this type of flow were discussed. The motion
of the charges in the solution is described by the Poisson-Nernst-Planck equations and to solve
numerically this problem will be applied the generalized finite difference method. The code
for the simulations of electroosmotic flows was implemented as a part of the HiG-Fow system,
which is able to perform simulations of other types of flows beyond those investigated in this
thesis. The modularity of this system enables the user to implement packages according to the

type of flow to be studied.

Keywords: HiG-Flow; Viscoelastic; Electro-osmotic, Time-dependent potential.
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CAPITULO

INTRODUCAO

Fluidos sdo caracterizados pela sua facilidade de deformacdo quando submetidos a
acdo de forcas externas. A forma de um fluido € determinada pelo recipiente no qual ocorre o
escoamento e, suas diferentes partes podem ser rearranjadas livremente dentro desse volume, sem
afetar as propriedades macroscopicas do mesmo. Assim, a presenca de forgcas de cisalhamento,
mesmo que de pequena magnitude, resultard em grandes variagdes nas posicoes relativas dos
elementos de fluido. Em contraste, as posi¢des relativas dos dtomos de um sélido permanecem
quase inalteradas, quando este é submetido a acdo de qualquer forca externa relativamente
pequena. Além disso, ao cessar a forca externa aplicada, o fluido ndo necessariamente retornara
a sua forma inicial, em contraste com a forma de um sélido, que tende a retornar a sua forma
inicial, apds a retirada da for¢a externa. Quando pensamos em escoamento de fluidos, € comum
imaginarmos algo como a dgua saindo de uma torneira, o ar gerado por um ventilador ou até
mesmo uma bebida sendo absorvida através de um canudo por uma crianga. Nessa escala espacial,
vérios estudos foram e continuam sendo realizados no que diz respeito a escoamento de fluidos.
Neste trabalho, nosso desafio € estudar escomentos de fluidos, no entanto, acontecendo em um
espaco fisico com dimensdes reduzidas, onde escoamentos podem ocorrer através de secoes
com o diametro de um fio de cabelo. Microfluidica é o campo de manipulacdo de pequenos
volumes de fluidos ou de particulas com tamanho da ordem de micrometros num microcanal
ou, em algum lugar do espago que tenha dimensdes suficientemente pequenas, milimétricas
ou menor (submilimétricas), para que o escoamento ocorra. De fato, o volume de fluido que
escoa, € da ordem de microlitros, € o escoamento ocorre geralmente em microcanais ou até
mesmo nanocanais cujas dimensdes podem ser micrométricas (equivalente ao diametro de
um fino fio de cabelo). Entretanto, vale ressaltar que a microfluidica nao implica no estudo
de particulas atdbmicas ou moléculas, e sim volumes micrométricos, ou seja, no estudo do
escoamento do volume de fluido como um todo. Assim, pequenos volumes de fluido, ou um
conjunto de particulas que tem propriedades de um fluido sdo manipulados, e os dispositivos

microfluidicos exigem pequenas quantidades de amostra, possibilitando desta maneira a execucio



2 Introdugdo

de determinado processo em um curto periodo de tempo (BRUUS, 2008). A tecnologia Lab-on-a-
chip (PERSAT; SUSS; SANTIAGO, 2009) reduz a configuragdo experimental em um laboratério
por um fator de escala igual a 1000 ou mais, indo de escalas da ordem de 1 dm para uma escala
da ordem de 100 um. Essa reducdo em uma dimensdo equivale a redu¢do por um fator de
10° em trés dimensdes, ou seja, considerando um volume de 1 L, este seria reduzido para 1
nL. Esse cendrio € de grande relevancia e ampla aplicacido em ciéncia e tecnologia, como por
exemplo em medicina, biologia e engenharia (LEE et al., 2010), (MARRE; JENSEN, 2010),
(WHITESIDES, 2006), (YAGER et al., 2006). Sistemas miniaturizados para administracao
de agentes terapéuticos, detec¢do de drogas ou moléculas de DNA, reatores microquimicos
sdo alguns exemplos de aplicacdes importantes em microfluidica. At€é mesmo um smartphone
pode ser usado como detector e controlodor de niveis de bactétias, quando combinado com
um dispositivo analitico de papel microfluidico e imunoensaios de particulas (NAHAPETIAN,
2015). Assim, varios estudos tem sido realizados na area de microfluidica, e a relevancia do tema

devido as importantes aplica¢des atrai cada vez mais pesquisadores.

1.1 Objetivos

Diversas técnicas numéricas tém sido desenvolvidas ao longo dos anos, e o problema de
escoamento eletroosmaético em canais planos € bem conhecido pelos pesquisadores da area. O
objetivo principal deste trabalho, é estudar o fendmeno de escoamentos eletroosméticos tanto
para fluidos newtonianos quanto para fluidos viscoeldsticos e resolver numéricamente esse
problema. Aqui, estes problemas foram numéricamente resolvidos para canais planos e bocais
com contragdo e expansao. Nos canais planos, fora investigado os efeitos da aplicagao de um
potencial dependente do tempo para um fluido viscoeldstico. Na prética, a aplicagdo de potenciais
dependentes do tempo pode ser util para fazer a mistura de liquidos dentro do microcanal. Para
os bocais, uma proposta fora feita para a descricdao dos vortices formados perto das quinas na
contracdo do canal. Uma das finalidades do escoamento em bocais € obter eficiéncia na mistura
de fluidos e isso ocorre apds a passagem dos mesmos através de uma contragdo. Aqui vamos

propor uma aproximacdo numérica para obter os vortices formados perto das quinas no bocal.

Um dos problemas numéricos que surge quando estudamos escoamentos eletroosmoéticos
consiste essencialmente em descrever a concentragdo de cargas em func¢io do tempo, mas
especificamente, precisamos obter a densidade de cargas elétricas no fluido. Esta densidade de
cargas € dada pela solu¢do da equacdo de Nernst-Planck, que € uma equacio de transporte dos
fons. Além disso, esta equacgdo € acoplada ao potencial induzido nas paredes do canal pelo qual
ocorre o escoamento. Assim, temos que resolver uma equagao de advecgao-difusao e, os métodos
utilizados para a sua solugdo serdo discutidos. Para resolver este problema numéricamente, o
dominio computacional do escoamento € dado por uma malha hierarquica gerada através da
Hig-tree (CASTELO, 2017), por exemplo, no caso bidimensional € uma quad-tree generalizada
(FINKEL; BENTLEY, 1974). Em geral, as malhas hierdrquicas impdem dificuldades no esquema
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numérico com base em aproximacgdes cartesianas e requer o uso de interpolacdes espaciais em
pontos desconhecidos do esténcil. As interpolagcdes das propriedades no centro das faces e
no centro das células sdo feitas pela técnica de minimos quadrados méveis, que usa um dado
conjunto de pontos onde a propriedade € conhecida para estimar um valor desconhecido em um
ponto vizinho. As equagdes de navier-stokes juntamente com o modelo constitutivo de Phan-
Thien-Tanner (PTT) sdo discretizadas pelo método das diferencas finitas generalizadas usando o
sistema HiG-Flow (CASTELO; AFONSO; SOUZA, 2018), que permite que "compartimentos de
codigo"viscoeldstico, newtoniano, eletroosmotico, sejam criados e depois usados juntos para a
simulagdo numérica. Os sistemas lineares resultantes das discretizac¢do sao resolvidos por solvers
usando a livraria PETSc (Portable, Extensible Toolkit for Scientific Computation) (BALAY et
al., 2017).

1.2 Organizacao do trabalho

Esta tese de doutorado apresenta a seguinte estrutura:
e Capitulo 1 (Introducdo): de modo geral, neste capitulo, apresentamos a motivagdo e o
objetivo principal deste trabalho.

e Capitulo 2 (Formulacdo do problema): aqui € dada a formulagdo para o problema central

deste doutorado.

e Capitulo 3 (Método numérico): neste capitulo € apresentado o método numérico utilizado

na solu¢do do problema desta tese.

e Capitulo 4 (Resultados): os métodos apresentados no capitulo 3 sio aplicados para resolver

0s escoamentos propostos no capitulo 2.

e Capitulo 5 (Conclusdo): por fim, sdo apresentadas as conclusdes e as perspectivas para

futuras pesquisas.

e Apéncice A (Simulacdo com o HiG-Flow): sdao abordadas as principais funcionalidades do

codigo usado nas simula¢des numéricas.






CAPITULO

FORMULACAO DO PROBLEMA

Neste capitulo serdo abordados alguns conceitos em escoamentos de fluidos, visando
mostrar as caracteristicas gerais e leis que regem escoamentos eletroosmoticos, afim de formular
o problema proposto. Primeiramente, serdo estabelecidas as equa¢des governantes que regem o
escoamento, implicitando o fendmeno devido ao campo elétrico no termo forcante da equagao

de movimento, o qual € descrito em seguida, totalizando o contetdo deste capitulo.

2.1 Equacoes Governantes

Visto que neste trabalho foram estudados tanto escoamentos de fluidos newtonianos
quanto viscoeldsticos, iremos apresentar as equagdes governantes de forma geral para o caso
viscoeldstico e, veremos que o caso newtoniano € descrito por uma simplificagdo dessas equagdes.
Além disso, as equacdes sdo apresentadas na forma adimensional, pois, o cddigo estd implemen-
tado desta forma. Neste capitulo, os parametros, operadores e propriedades adimensionalizados
serdo identificados por um superescrito asterisco "* ". Para uma revisdo mais detalhada sobre as
equacdes de Navier-Stokes e adimensionalizagdo, por favor consulte (FERZIGER J. H.; PERIC,
1999) e (FORTUNA, 2012).

O estudo do movimento do fluido consiste de trés principios fisicos basicos: conservacao
de massa, conservagdo de momento e conservacdo de energia. Além disso, consideramos que o
escoamento € incompressivel, laminar e isotérmico. Em particular, escoamentos em microfluidica
tem baixas velocidades, isto €, bem menores que a velocidade do som, por isso € comum
considerd-lo como sendo incompressivel e laminar, sem comprometer a acuracia do método de

solugcdo. Assim, as equacdes que regem o escoamento sao:

V.ou=0, 2.1)
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pg—];—kpu-Vu:—Vp+n0V2u+V-S+F, (2.2)

T =2n,D+S, 2.3)

e na forma adimensional,

Ve ut =0, (2.4)
ou* |
U WV = -V 4 — V20 4 VLS L F (2.5)
ot* Re
21—
= 20=Plpe g (2.6)
Re

onde u é o campo vetorial de velocidade, t € o tempo, p é a pressdo hidrodindmica, Re = pUH /1
¢ o nimero de Reynolds, U € a velocidade caracteristica do fluxo, H € a largura caracteristica do
canal por onde ocorre o escoamento, p a densidade de massa e 1 denota a viscosidade dindmica

total 1o = 1y + 1,. A proporgio de solvelte é dada por = %. O tensor taxa de deformacgdo

€ denotado por D = % (Vu + (Vu)T> , T o tensor das tensoes eldstica, também chamado neste
texto de tensor polimérico e F € o termo relativo as forgas externas aplicadas ao fluido, o qual
pode depender do campo gravitacional, de um campo elétrico ou outros campos de forcas. A
equacao de movimento (2.5) € um balanco de for¢as que agem sobre o fluido. A evolugdo no

tempo do tensor polimérico é dada por:

8*T*
or*

onde De = AU /H é o niimero de Deborah e A é o tempo de relaxacéo do fluido. Para resolver

1
F (Ut VT — (V*u*)T.T*+T*-V*u*] = M (T"), 2.7)
e

a equacgdo do tensor polimério (2.7) usaremos o tensor de conformacdo A, (FATTAL; KUP-
FERMAN, 2004), (FATTAL; KUPFERMAN, 2005), (AFONSO; PINHO; ALVES, 2012). Este
tensor € simétrico e positivo definido, sendo estas importantes propriedades matematica para
a construcdo de matrizes de tranformacdo ou decomposi¢des. Em geral , a equagdo para A* é

escrita como

JA*
ot*

onde . (A) é definida de acordo com o modelo viscoeldstico. As varia¢des nas propriedades

1
+(ut-VHA* - ATV +V*u*TA*] = oM (AY), (2.8)

reoldgicas do fluido, como a tensao e viscosidade, sao importantes no que diz respeito a esco-
amentos viscoeldsticos. Existem alguns modelos constitutivos que em geral relacionam essas
propriedades com o movimento, os quais permitem o estudo do escoamento desses tipos de
fluidos. Assim, um modelo constitutivo deve ser usado para descrever o tensor das tensdes no es-

coamento. A tarefa de identificar uma equacio reoldgica adequada para o estudo do escoamento
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em questdo pode ndo ser tdo simples. O comportamento do fluido deve ser expresso por uma
equacao constitutiva para a tensdo T. Uma das maiores dificuldades no estudo da mecénica dos
fluidos ndo Newtonianos estd na escolha de um modelo que possa descrever corretamente essas
propriedades reoldgicas. Existem védrios modelos constitutivos para este estudo. Neste trabalho,
utilizamos o modelo linear de Phan-Thien-Tanner (PTT) (THIEN; TANNER, 1977) para resolver
o problema de escoamento eletroosmoético em um microcanal, cujo fendmeno devido a ele sera

descrito na proxima secdo. O modelo PTT ¢& descrito por:

f@r(T))T+AT = 2n,D, (2.9)

onde T e a funcio f sdo dados por:

T:%—T+(u-V)T— (Vo) - T+T-Vu|+&(T-D+D-T), (2.10)
er

F(tr(T)) = 1+ —=tr(T). (2.11)
Np

Portanto, para o modelo PTT, o lado direito da equacao (2.7) pode ser escrito como:

v (1) = 2Py (1 + 8ReDetr(T*)> T —EDe(T*-D*+D*-T%).  (2.12)
Re 1-8

No modelo PTT, a tensao depende do traco de T, e do parametro adimensional €, o qual é
relacionado com a viscosidade elongacional para escoamentos desenvolvidos. Outro parametro
que aparece neste modelo, &, essencialmente diz respeito ao movimento ndo afim entre as
moléculas de polimero e o meio continuo. As cadeias de polimero, dentro do meio, podem se
movimentar relativamente a deformagao do meio macroscépico, assim cada por¢cao microscépica
do polimero pode transmitir apenas uma fragc@o da sua tensdo para o meio continuo ao seu redor.
Se & =0, ndo existe deslizamento significando que o movimento € afim. Desta maneira, & é o
parametro responsavel pela segunda diferenca de tensdo de cisalhamento ser nao nula, levando a
fluxos secundarios quando o escoamento ocorre em dutos com se¢do transversal nao circular
(PHAN-THIEN, 1978). O lado direito da equagdo do tensor de conformagao é dado por:

€ReDe
1-B
onde B* € resultante da decomposicdo do gradiente da velocidade conforme proposto por Fattal

and Kupferman (FATTAL; KUPFERMAN, 2004). Neste sentido, as equagdes de movimento sao

resolvidas para o escoamento regido pelo modelo PTT.

MH(A) = (1+ tr(S*)) (I—A*)—2& De (B* —B*A"). (2.13)

Um grande desafio para pesquisadores da drea de computacgdo, especificamente tratando-

se de reologia, € resolver a equagdo (2.7) - ou (2.8) - para altas viscoelasticidades, ou seja,
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quanto maior o nimero de Deborah, maior a dificuldade de o0 método numérico obter uma
solucdo estdvel. Com o intuito de suprimir essa instabilidade numérica, Fattal and Kupferman
(FATTAL; KUPFERMAN, 2004) proporam a reformulacdo da equagao diferencial constitutiva
para o logaritmo do tensor de conformacao. Numa extensao dessas idéias propostas por Fattal
and Kupferman (FATTAL; KUPFERMAN, 2004; FATTAL; KUPFERMAN, 2005), Afonso et
al. (AFONSO; PINHO; ALVES, 2012) apresentaram uma transformacao do tensor de forma
genérica, denominada kernel-conformation, que permite aplicar diferentes fungdes kernel para
a matriz de tranformag@o, na qual a evolug@o da equacdo para k*(A*), pode ser expressada na
formulagdo tensorial como:

% + (u*-VHKk*(A") = QK" (A*) —k*(A")Q* +2B* + DLeI\\/JI*, (2.14)
onde B and M sdo tensores simétricos construidos pela ortogonaliza¢io dos tensores diagonais
enquanto que Q* € um tensor antissimétrico. Assim, a solu¢do numérica pode ser feita através da
equacao (2.14) ao invés de usar a expressao (2.7). Para maiores detalhes sobre a obtencao da
equacdo (2.14) usando o kernel-conformation, por tavor ver (CASTELO; AFONSO; SOUZA,
2018). Se consideramos o escoamento newtoniano, o tensor S* na equacido de movimento (2.5)
€ nulo e apenas a velocidade e a pressdo sdo atualizados a cada passo no tempo. Detalhes
dos métodos numéricos utilizados serdo abordados no capitulo 3. Para completar as equagdes
governantes, fica faltando o termo fonte elétrico, que forca o fluido a escoar conforme as
propriedades elétricas impostas, totalizando assim o fendmeno que € objeto de estudo desta tese.

A descricao desse fendmeno é dada na proxima secao.

2.2 Eletroosmose

Nesta secdo vamos completar a descricao do problema central deste trabalho, essencial-

mente incluindo o termo forgante elétrico na equacdo de movimento (2.5).

H4 mais de 200 anos, é conhecido que determinadas solucdes liquidas podem escoar
através de um pequeno canal pela aplicacdo de uma diferenca de potencial elétrico nas duas
extremidades do microcanal. Esta drea de estudo, ou técnica de manipulacdo do fluido, isto &,
o transporte de particulas através aplicacdo de um campo elétrico externo € chamada Eletroci-
nética. Neste ambito, existe varias aplicacdes em dreas de pesquisa como quimica, engenharia
e biomédica (DOHERTY et al., 2003), (CHABINYC et al., 2001). A superficie em contacto
com uma solucio eletrolitica desempenha um papel importante na eletrocinética de dispositivos
microfluidicos. Vértices formam-se em torno de uma superficie condutora que estd em contato
com a solugdo aquosa quando um campo elétrico externo € aplicado. Estes vortices causam
perturbacdes do fluxo no microcanal, alterando assim o campo de velocidades do fluido. A
eletrohidrodinamica € a conexdo entre as teorias de eletromagnetismo e hidrodinamica. Assim, a
dindmica de fluidos, eletrocinética e eletroquimica formam a base para o estudo da eletrohidrodi-

namica. Na teoria eletromagnética, as equacdes de Maxwell sdo bem conhecidas. Uma revisao
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geral e maior detalhes sobre princicios fisicos dos efeitos eletrocinéticos pode ser encontrada em
(BRUUS, 2008).

O fendmeno de eletroosmose foi primeiramente demonstrado por Reuss em 1809
(REUSS, 1809). Reuss demonstrou que o fluxo de fluido polar € conduzido pelo campo elétrico
externo aplicado entre a entrada e saida de um canal. Ele também notou que o campo elétrico
agia diretamente sobre os fons existentes proximo as paredes do canal. Posteriormente Burgreen
e Nakache (BURGREEN; NAKACHE, 1964) realizaram estudos em capilares ultrafinos, obser-
vando o efeito do potencial de superficie sobre o escoamento. Um ano depois, em 1965 Rice e
Whitehead publicaram o artigo (RICE; WHITEHEAD, 1965) sobre os mesmos estudos, agora
em capilares cilindricos. Em 1879, Helmholtz (HELMHOLTZ, 1879) relatou os parametros
elétricos e do escoamento para o transporte eletrocinético e deu o nome de teoria da dupla
camada elétrica (Eletrical Double layer-EDL). Posteriormente, Goy (GOUY, 1910) e Chapman
(CHAPMAN, 1913) contribuiram nos estudos da distribui¢cdo de cargas no fluido préximo as
paredes do capilar. Em 1918 von Smoluchowski (SMOLUCHOWSKI, 1918) realizou estudos em
capilares, generalizando a teoria proposta por Helmholtz. Outra grande contribui¢ao foi dada por
Debye e Hiickel em 1923 (DEBYE; HUCKEL, 1923). Eles determinaram a concentragdo idnica
na solucdo por meio da linearizag@o da distribuicdo de Boltzmann para a energia. Posteriormente
varios estudos relacionados a efeitos eletrocinéticos em fluidos newtonianos foram realizados.
Burgreen e Nakache (BURGREEN; NAKACHE, 1964) realizaram estudos em capilares ultrafi-
nos, observando o efeito do potencial de superficie sobre o escoamento. Um ano depois, em 1965
Rice e Whitehead publicaram o artigo (RICE; WHITEHEAD, 1965) sobre os mesmos estudos,
agora em capilares cilindricos. Andlises e simulacdes numéricas de escoamentos eletroosmoticos
comecaram a ser publicadas por Yang e Li (YANG:; LI, 1998) e Patankar e Hu (PATANKAR; HU,
1998). O método de diferencas finitas foi aplicado por Ermakov et al. para resolver escoamentos
eletroosméticos em duas dimensdes para fluidos newtonianos. No ano de 2000, Bianchi et al (BI-
ANCHI; FERRIGNO; GIRAULT, 2000) resolveram o problema de escoamento eletroosmético
em uma jun¢do-T usando o método de elementos finitos. Solugdes analiticas para escoamentos
newtonianos em canais foram demonstradas por Dutta e Beskok (DUTTA; BESKOK, 2001). Em
2002 Lin et al. (LIN; FU; YANG, 2002) resolveram numericamente a equacio de Nernst-Planck
para o transporte i0nico junto as equagdes de Navier-Stokes para fluidos newtonianos. O estudo
de escoamento eletroosmotico para fluidos ndo-newtonianos € mais recente, devido a dificuldade
imposta dependendo do modelo constituvo a ser utilizado. Em 2008 Park e Lee (PARK; LEE,
2008) determiram a velocidade eletroosmética para escoamentos viscoeldsticos enquanto Zhao et
al. (ZHAO et al., 2008) realizavam estudos de escoamentos eletroosmoéticos de fluidos modelados
pela lei de poténcia. Tang et al. (TANG et al., 2009) também realizaram estudo numérico de
fluidos ndo-newtonianos em escoamentos eletroosmaticos. Afonso et al. (AFONSO; ALVES;
PINHO, 2009) demosntraram a solucdo analitica para escoamentos viscoeldsticos em um canal
de secao circular, levando em conta um gradiente de pressdao nao nulo e o efeito eletrocinético,

onde um dos modelos constitutivo usado foi o de Phan-Thien/Thanner simplificado, sPTT. Em
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2015, Peng et al. (PENG:; LI, 2015) estudaram os efeitos de um gradiente de concentragdo dentro
de um canal, levando em conta uma mistura de diferentes solocdes eletroliticas. Recentemente,
Song et al. (SONG et al., 2017) realizaram estudos de instabilidades numéricas em mistura
de uma solugdo ferrosa com agua em um canal plano. Em janeiro de 2018 foi publicado o
estudo de Arcos et al. (ARCOS et al., 2018), onde foi analisada o comportamento de um fluido
tipo sPTT quando aplicado potenciais zeta dependente do tempo. Além destes citados, mais
estudos relacionados com o tema eletrocinética podem ser encontrados na literatura. Neste tltimo
pardgrafo, foram citados artigos de interesse para a presente tese, relacionados com escoamentos

viscoelasticos e eletroosmoticos.

Para descrever o fendmeno de eletroosmose, vamos considerar um canal plano conforme
mostra a figura 1, e que inicialmente o fluido estd em repouso dentro do canal. Cargas positivas se
acumulam préximo as paredes negativamente carregadas, como mostra a figura 2 e isso faz com
que surja um potencial induzido ¥, dando origem a uma fina camada eletricamente carregada,
chamada camada de Debye. Em # = 0 um gradiente de potencial elétrico V¢ € aplicado entre
as extremidades de entrada e saida de fluido no canal. Assim, ocorre a movimentagdo dos
ions dentro da fina camada perto das paredes do canal, fazendo com que as particulas neutras
sejam arrastadas pela forca viscosa, colocando o fluido em movimento. Essencialmente esse € o
fendmeno de eletroosmose. A figura 2 mostra o perfil de velocidade eletroosmaético totalmente

desenvolvido. O perfil transiente é mostrado na figura 3.

Fluxode /e e
Fluido

Z/Lv-'-‘x L 2H

Figura 1 — Ilustragdo do escoamento eletroosmético entre duas placas planas paralelas. O fluxo de fluido
ocorre entre as duas placas de meia altura igual a H. O comprimento L e largura w sdo
considerados muito maiores que H, mais especificamente para as simulacdes computacionais
L~?20H.

Voltando ao objetivo de resolver a equacdo do movimento (2.2), para a descricao completa

do problema temos que incluir o termo forcante elétrico que € dado pela forga elétrica

F = p,E, (2.15)

onde E é campo elétrico e p, a densidade de carga elétrica. A descri¢do matemaética do fendmeno

eletrocinético surge através das equacdes de Maxwell do eletromagnetismo. Na auséncia de



2.2. Eletroosmose 11

Potencial externo aplicado

Parede negativamente carregada

Camada de Debye

N
1 + Fluxo de fluido > | u(y)] I
EERSALAAN

u(y) desenvolvido .

Camada de Debye

Parede negativamente carregada

Figura 2 — As cargas que inicialmente estavam distribuidas de forma homogénea no fluido, se redistribuem
dentro do canal, havendo um acimulo de fons positivamente carregados préximo as paredes
negativamente carregadas. Apds a aplicacdo do potencial externo, essas cargas comegam
a se movimentar proximo as paredes, arrastando as particulas neutras do fluido. O perfil
de velocidade mostrado estd totalmente desenvolvido para o escoamento eletroosmatico,
considerando o gradiente de pressdo nulo.

-0.8 -0.4 0.0 0.4 0.8

y/H

Figura 3 — Ilustragdo da evolucdo temporal do perfil de velocidade apds a aplicacdo do gradiente de
potencial A¢ /L até atingir o perfil totalmente desenvolvido. Na figura, t4 > t3 > 1, > 1.

campos magnéticos, as equacdes de Maxwell se tornam:
VxE=0, (2.16)
&V-E=p,, 2.17)
onde &, € a permissividade elétrica do meio em questao.

Da equagio 2.16, podemos escrever V x E =V x (=V®) = 0, e portanto, usando as

expressoes 2.16 e 2.17 temos:
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E= -V, (2.18)
V.,V =—p,, (2.19)

onde o potencial elétrico total ® e a densidade de carga elétrica p, sdo funcdes escalares que em
geral dependem das coordenadas espaciais. Note que o potencial ® € a contribuicdo total devido
as cargas no fluido distribuidas préximo as paredes do canal, o qual chamamos de v, e devido
ao potencial externo aplicado, que denotaremos por ¢, ou seja, ® = ¢ + y. Assim, resolvendo a
equacao (2.19) para o potencial @, o campo elétrico E € determinado pela expressao (2.18), e
pode ser usado juntamente com a densidade de carga p, para obter o termo fonte da equacao de
movimento. Portanto além do campo elétrico, devemos determinar p, que € relacionada com a

concentracao i0nica de acordo com a expressao:

—n), (2.20)

onde e é a constante de carga elementar, z =z =z~ é o nimero de valéncia da soluc¢io eletrolitica

+

considerando um eletrdlito simétrico, e n™ e n~ sdo as concentracdes de fons positivos e negativos

respectivamente. Neste sentido, para determinar a densidade de carga p,., é necessario saber as

J’_

concentracdes n" e n~, que sdo obtidas através da equacdo de Nernst-Planck, que é dada por:

on* ty,t + + + &
— =V | D*Vnr—un~£D"n"——Vod |, (2.21)
ot kT

onde kg é a constante de Boltzmann, T a temperatura absoluta, D™ e D~ sdo os coeficientes
de difusdo dos ions positivos e negativos respectivamente. Considerando por enquanto um
fluido com permissividade €, uniforme e coeficientes de difusdo D™ = D~ = D constantes €,

reescrevendo o conjunto de equagdes (2.19)-(2.21) na forma adimensional, temos:

V2P — —p: (2.22)

pr=38(n"" —n*"), (2.23)
on*+ B ey S L

pye =—u*-V'n —{—P—eV n :l:P—eOCV (n Vo ), (2.24)

onde n = non* e ngp a concentragio de referéncia da solugdo, ¥ = {yy* com {) o potencial na
parede do canal, § = ngezH? /€.8o um pardmetro adimensional para a simulagdo, Pe = UH /D
o nimero de Peclet e o = ez{y/kpT é a razdo entre a energia potencial e a energia térmica. O
conjunto de equacdes de Poisson-Nernst-Planck adimensionalizadas (2.22) - (2.24), que vamos
denotar por PNP, sdo resolvidas numéricamente para obtencao do termo fonte F* = —p V*®*

da equacao de movimento (2.5).

Podemos simplificar o tratamento das equacdes PNP, (2.22) - (2.24), com o objetivo de

obter expressoes analiticas para as propriedades do escoamento eletroosmoético n, ¥ e p.. Em
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geral simplificacdes das equagdes levam a perda do transiente e € o que ocorre com a equacgdo de
transporte i6nico (2.24) quando consideramos que a concentragdo € dada pela distribuicdo de

Boltzmann (FIXMAN, 1979), ou seja, a solucdo estaciondria da equacao (2.24) é dada por:

n*t = exp(Foy*), (2.25)

e substituindo n** na equagio (2.23), temos

p, = —28sinh (ay™), (2.26)

e para pequenos valores de ¢, ou seja, energia térmica muito maior que a energia potencial,
a equacdo (2.26) pode ser linearizada, resultando na chamada aproximacdo de Debye-Hiickel
(DH):

p.=-2adéy", (2.27)

onde ¢é definido o parametro adimensional de Debye k = V208 =H /Ap, com Ap a largura
da camada de Debye. Este método para solu¢cdao do escoamento eletroosmético também foi
implementado como uma simplificacdo do PNP. Na verdade, primeiramente foi implementado
o método de DH que é mais simples e depois o PNP no qual temos que resolver equagdes
diferenciais acopladas. No capitulo 3 serd mostrado o procedimento numérico utilizado para
obter solucdo do escoamento, tanto para o PNP quanto para a aproximacdo DH. As condicdes de
contorno serdo tratadas de acordo com a geometria utilizada e apresentadas juntamente com o0s

resultados.

A andlise matematica dada neste capitulo possibilita resolver as equacdes de movimento
para um fluido viscoeldstico com um termo forcante que € obitido pela solu¢do das equagdes

PNP. No préximo capitulo serd descrito o método numérico utilizado.
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CAPITULO

3

METODO NUMERICO

Neste capitulo vamos abordar de forma direta o procedimento para a integracdo temporal
das equagOes de Navier-Stokes para o escoamento eletroosmético. O sistema computacional

HiG-Flow € o resolvedor do problema.

3.1 Discretizacao espacial.

Para a discretizagdo espacial, foi usado o método de diferencgas finitas generalizadas de
segunda ordem em uma malha hierdrquica. As interpolacdes das propriedades do escoamento
sao feitas através do método dos minimos quadrados méveis. Aqui serdo abordados as técnicas
utilizadas para a discretizacdo de cada termo da equacdo de movimento. Para uma abordagem

mais detalhada sobre o método de interpolagdes, favor consultar (CASTELO, 2017).

As subsecdes a seguir mostram as discretiza¢des usadas para cada termo da equagdo do

movimento (2.5).

3.1.1 Termo difusivo

Para o termo difusivo € usada a discretizacdo de segunda ordem por diferencas centrais.

Nestes calculos as velocidade sao avaliadas no centro das faces. Na direcao x,

V2, — Uiy3/2,)— 2ul~+12/2,j tui1/2,; n Uit1/2,j+1 ~ 2”i+1/22,j +”"+1/2J—1/2, (3.1)
Ax Ay
e na direcdo y temos
Viili —2v; +Vvi1, Viij —2v; Vi
V2, — i+1,j+1/2 i,j+1/2 TVi-1,j+1/2 i i,j+3/2 Lit1/2 7 Vij-1/2 (3.2)

Ax? Ay?
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Se considerarmos as interpolacdes no centro das células, temos:

2 i1 —2ui Uiy Wi — 20 Ui
Viu = sz + Ay2 ) (33)
vy o Vil T2V EVie Ly | Vi =2V Vi1 (3.4)

Ax? Ay?

3.1.2 Termo convectivo

Para a discretizac¢do do termo convectivo € usado o método CUBISTA. Para uma aborda-
gem mais detalhada do método, favor consultar (ALVES; OLIVEIRA; PINHO, 2003). Considere
o termo d(vu)/dy da equagdo de movimento na dire¢do x. Este termo pode ser discretizado da

seguinte maneira:

d(vu) N (V”)i+1/2,j+1/2_ <V”)i+1/27j—1/2
dy Ay '

(3.5)

Tanto u quanto v ndo estdo definidos em (i+1/2,j+1/2)e (i+1/2,j—1/2). A velocidade v

pode ser aproximada pela média dos valores nas faces vizinhas,

1

Vitl1/2,j+1/2 = E(szjﬂ/z Vit 1 jr1/2)s (3.6)
1

Vitl/2,j-1/2 = E(Vi,j—l/z +Vit1,j-1/2)- (3.7)

De acordo com a dire¢do da velocidade v, a velocidade transportada u é aproximada.

Para vi 1/ ji1/2 > 0 temos as seguintes aproximagdes para ;12 j41/2°

Uit1)2,] se Yiy10;<0o0uYipypp;>1, (3.8)
%ui+l/2,j — %uiJrl/Z,jl se0< Yy, < 27 (3.9)
%”i—i—l/&j—kl + %”H—l/z,j — é”i—i—l/&j—l se g <TYit12,; < 27 (3.10)
%”i—i—l/Z,j—o—l + %Mm/z,; se % <TYip12,; <1, (3.11)

Uir1/2,j —Uir1/2,j—1
Wir1/2,j41 —Uir1/2,j—1

onde Yi+1/2,j =
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Para v; 1/ ;1172 <0 temos as seguintes aproximagdes para ;12 j11/2°

Uit1/2,j+1 se Vip1p 01 <Oo0ulppypi>1, (3.12)
7 3 3
JUiH1/2, 1 T Ui 1/2,4+2 se 0 <Yiyy/0,j41 < 3’ (3.13)
3 3 1 3 3
gi+1/2,5F FUit1/2,j41  gUit1/2,j+2 se 3 <TYiy1/2,j11 < T (3.14)
3 1 3

2172, T g i1 /2,41 se ;< Yip1p01 <1, (3.15)

Wir1/2,j41 — Uir1/2,j42
Uir1/2,j — Uit1/2,j+2
Parav; 1/ ;12 >0 temos as seguintes aproximagdes para u; , | /2,j—1/2"

onde Yy i1 =

Uit1/2,j—1 se Yi—‘—l/Z,j—l <0Oou Yi+1/2,j—l > 1, (3.16)
7 3 3
JUit1/2,j-1 7 gUit1/2,j-2 se0< Y121 < g GI7
3 3 1 3 3
gli+1/2,jF JUit1/2,j-1 ~ gUit1/2,j-2 seg < Yirpj1< 7 (3.18)
3 1 3

qli1/2,5F JUit1/2,j-1 se < Yigp1<l, (319

Wir1/2,j—1 —Uir1/2,j-2

onde Yy 1=
Uir1/2,j — Uit1/2,j-2

Para v;, 1/ j_1/2 <0 temos as seguintes aproximagdes para ;1,3 j_1 /2

Uit1/2, se Ti+1/2,j <0Oou Yi+1/2.,j > 1, (3.20)

7 3 3

qUi1/2,5 7 JUi1/2,j+1 se 0 <Y1, < 3’ (3.21)
3 1 3 3

QUi1/2,j-1F gUiv1/2,j 7 gUi+1/2,j+1 se g < Tip10,) < 1 (3.22)

3 1 3

qlir1/2,j-1F JUi1/2 se < Yir12,; <1, (3.23)

Uit1/2,j —Uir1/2,j+1
Uir1/2,j—1 — Uit1/2,j+1
Este método de discretizagdo também € usado para os termos convectivos existentes na

onde Y; )y ;=

equacao do tensor viscoeldstico e do termo fonte elétrico.

3.1.3 Equacao de poisson

A equacdo de poisson aparece naturalmente quando tentamos resolver o acoplammento
pressdo-velocidade na equacdo de movimento usando o método da projecdo, seja este incremental
ou ndo incremental. Em todo passo no tempo este tipo de equacao precisa ser resolvida. Além
disso, a equagao de poisson também deve ser resolvida para os potenciais elétricos e também

para a concentragdo idnica nas equacgdes de Poisson-Nernst-Planck. Ao todo sao 4 equagdes de
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poisson a serem resolvidas. De forma geral, a equacao de poisson para uma propriedade escalar
P é dada por V2P = f, onde f é alguma funcdo que em geral depende das coordenadas espaciais.
Usando a discretiza¢do de segunda ordem, a equagdo de poisson € dada pelo laplaciano de 5

pontos:

Pip1,j—2P j+P1, n Pijr1—2P j+ P j-1

o G = fij. (3.24)

A expressao (3.24) junto com as condi¢des de contorno apropriadas podem ser resolvidas como

sendo um sistema de equagdes:

LP=f, (3.25)

onde IL é a matriz do sistema f = (fi 1, f12,...) € o vetor solugdo é dado por P = (P; 1,P; 2,...).
Em geral, devido ao grande nimero de pontos da malha utilizada, € conveniente usar algum
método iterativo para a solugdo deste sistema. A biblioteca PETSc foi utilizada para realizar esta

tarefa.

3.2 Discretizacao temporal.

Nesta sec@o serdo detalhados como foram discretizadas as equagdes para a marcha
no tempo da equagdo de movimento, levando em conta o problema proposto no capitulo 2.
Posteriormente serd abordado o procedimento para obter a solu¢do numérica. O sistema HiG-
flow possui alguas técnicas implementadas, no que diz respeito ao calculo dos termos da equagdo
do movimento e integragdo temporal. Aqui vamos abordar somente as técnicas que foram

utilizados neste trabalho.

3.2.1 Equacao do movimento

Para resolver as equacdes governantes, usamos o método da projecao para o acoplamento
pressdo-velocidade, mais especificamente o método da projecao nao-incremental (QUARTE-
RONI; SALERI; VENEZIANI, 2000). Apesar de a HiG-Flow possibilitar o uso do método
incremental, este método de projecao fora escolhido para evitar que oscilagdes no transiente
ocorram durante as simula¢des (SOUSA; OISHI; BUSCAGLIA, 2015). Isto ndo significa proble-
mas quanto a demora na marcha no tempo, pois a prépria solugdo das equagdes PNP exigem
que menores At sejam adotados. Além disso o método utilizado neste trabalho para a integracdo
temporal € de primeira ordem. Usualmente n denota o passo de tempo, mas denotaremos pelo
superescrito s, para ndo confundir com a concentracdo i0nica ja definida anteriormente como
n. Considere a equagcdao do movimento adimensionalizada (2.5) e, para simplificar a notagdo, a

partir daqui omitiremos o superescrito asterisco, pois s6 vamos tratar as equagoes adimensi-
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onalizadas. A discretizacio dessa equagdo, separando-a nos dois passos devido ao método da
projecdo é
us+7,' —_u

1
=—u'-Vu'+ _—Vut V. § 4 F 3.26
Y u u—|—Re T+ V.S +F (3.26)

us+1 —utT

w = _Vptl, (3.27)

onde s+ 7 € um tempo intermedidrio entre os passos s € s+ 1. Aplicando o operador V na

equagao (3.27) e levando em conta a equacao da continuidade,

V2ps+1 — LV . uSJr‘L'

3.28
A ) (3.28)

s+1 4

Assim, a quantidade p*"" € calculada pela solu¢do da equacao de poisson como mostrado na

secdo (3.1.3) e, consequentemente a velocidade no passo s+ 1 € determinada pela substituicio de
ps—H

O grande trabalho a ser feito € calcular todos os termos envolvidos na equacao (3.26), ou seja,

na equacao (3.27). Essencialmente este € o0 método da projecdo nao-incremental utilizado.

ainda temos que calcular o termo convectivo —u® - Vu®, o termo do tensor viscoelastico V - S° e

o termo forcante elétrico F* = p;V®*. Como termo difusivo %Wum ¢ discretizado no passo

s+ 7, podemos reescrever a equacgao (3.26) como sendo

S+7T S+T S+T S+T S+7T S+T
At 2T —ud —u 2w — T —u
s+7T 1,] i+1,j i—1,j 1,] i,j+1 i,j—1 s S QS 8 TS
Wttt — + =u; .+ At.R(u’,S F).
ij Re Ax2 Ayz i,j ( WP )

(3.29)

onde R(u*,S*, p* F*) é a soma dos termos de pressdo, convectivo, tensdo viscoelastica e forca
elétrica. A equacdo (3.29) foi escrita para o compenente u do vetor velocidade u = (u,v) em
duas dimensdes. Uma expressdo andloga para o componente v € resolvida no mesmo "laco
for"que percorre todas as células do dominio. Apesar de ter outros métodos ja implementados
na HiG-Flow, como por exemplo euler explicito, runge-kutta e BDF2, foi escolhido o método
de euler semi-implicito de integracao temporal, equagdo (3.29). Esse método tem a vantagem
de ser mais rdpido que o BDF2 e mais estdvel que o euler explicito. Assim, determinando a
funcdo R(u’,S*%, p*, F*), o sistema de equacdes lineares pode ser resolvido numéricamente. O
termo correspondente a pressido é atualizado de acordo de forma que p**! = p* +dp, com dp

calculado na equacdo (3.28). A discretizagdao dos outros termos sao dadas a seguir.

3.2.2 Tensor viscoelastico

Como descrito no capitulo 2, ao invés de resolver diretamete a equacdo do tensor

viscoelastico T, foi usado o kernel-conformation. Assim, daremos enfase na discretizacdo da
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expressdo para o tensor k, equacdo (2.14). Existem alguns passos antes de chegar a estd equacao,
como mostrado no capitulo 2. Essencialmente, a HiG-Flow possui uma rotina pra calcular o
tensor kernel k, uma rotina para marchar esse tensor kernel no tempo e por fim uma rotina para
fazer a transformacao do kernel atualizado para obter o tensor polimérico T e o tensor S que
deve ser usado na equagao de movimento. A discretizagdo para a marcha no tempo do tensor

kernel € feita de forma explicita, ou seja,

1
k=K A | — (0 V)R QK - Q4 2B M| (3.30)
e

Uma rotina € utilizada para calcular o termo Q°k*® —k*Q?* e outra para obter 2B° + &MS.
Resta o termo convectivo, (u’-V)k® que é calculado usando o método CUBISTA. Este método
garante maior estabilidade a solucdo numérica quando por exemplo comparado ao método

upwind de diferencas centrais.

Analogamente, o termo convectivo que transporta a velocidade na equagdo de movimento
€ calculado usando o método CUBISTA. No caso do transporte do tensor, o trecho do cédigo

acima deve ser aplicado para cada entrada [i][j] do kernel e para cada dimensao [dim].

3.2.3 Termo fonte elétrico

A existéncia do termo fonte elétrico, impde um perfil de velocidade caracteristico, além
das tensoes viscoeldsticas do modelo PTT que também alteram a sua forma. A discretizacio
dos termos eletrocinéticos foi realizada para que o cédigo funcione na HiG-Flow tanto para o
fendomeno fisico completo descrito pelo conjunto de equacdes de Poisson-Nernst-Planck (PNP),
quanto para a aproximacgao de Debye-Hiickel (DH). Vamos comegar com a equagdo de transporte
16nico (2.24). Omitindo o superescrito +, a equagdo para as concentragdes pode ser reescrita

como sendo:

—n' 1 1
— =o' V' + VT L —aV- (n'VD’). 3.31
At e +Pe " Pe (n ) 331

Assim como na equagdo (3.26), o termo difusivo é calculado implicitamente. Desta forma,

n. . —n —n n —n —n
" ¢ 2 fJJrl s+1 s+1 2 s+1 s+1 s+1
Ax? Ay?

1 i1,/ Y -1 i+l
”lijj o -1, l J+ L] L] L,J )Zns—{—AIN(ns,uS,CI)S), (3.32)
onde

1
N(r',w', &%) = —u’ - V' £ -aV - (n'Ve'). (3.33)
e

O termo convectivo, primeiro a direita da igualdade (3.33), € obtido a cada passo no tempo pelo

método CUBISTA conforme descrito para o tensor na secdo 3.2.2. Ja o termo potencial restante
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¢ discretizado por diferecas centrais. Lembrando que @ = ¢ + y € a contribui¢do devida ao
potencial externo aplicado ¢, e ao potencial induzido y devido distribuicdo de fons proximo as

paredes, temos a seguinte expressao:

1 1 >
ROV (V) = —-a [Vn* - V' +n* VD] . (3.34)

Substituindo ® = ¢ + y, e, V>® = §(n* —n~), temos:

1 1 (=m0 =0t Vi)
:I_:_av . SV@S ~ :|: — 5] 0] »J l ] ! ] ! »J
Pe (n ) Pe 2Ax
L i T ) — O Vi — W)
Pe 2Ay
1
+ P—ea3nf7j(nf;; —n; ;). (3.35)
+

Assim, n™ sdo determinados pela substitui¢do de N(n*,u*, ®*) em na equagio (3.32). Em seguida,

o potencial y precisa ser atualizado pela equacdo de poisson

1 Lyt 1L
vt v il v v v
Ax? Ay?

_6(n(s+l)+_n(s+l)—)’ (3.36)

a cada passo de tempo, visto que ele estd diretamente acoplado com a concentracio idnica. Com
o valor de n* e o valor de V& calculados, o termo fonte elétrico é determinado por F = —p,V®,

que pode ser escrito como:

(91— 0 1j+ll[is—|—1j_lljl§—l,j>
F=-6n"—n'" 3.37
(mij =mij) (97141 — i) 1+‘Vz 1~ Vi) (3-37)
2Ay

Depois de realizada a discretizacdo dos termos forcante elétrico e de tensdo viscoe-
lastica, basta fazer a substituicdo na equacao (3.26) para obter a velocidade intermediaria. O

procedimento numérico para obter a solu¢do completa € dada na préxima secao.

3.3 Procedimento numeérico

A sequéncia correta de cdlculos para obter a solu¢do deve estar corretamente implemen-
tada. Serd listado o procedimento realizado em cada passo de tempo s pelo cédigo. Para s = 0,

temos:

passo 1: impor as condi¢des de contorno adequadas para a geometria utilizada.
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passo 2: calcular a velocidade intermediéria u® usando a equacio (3.29). Note que todas as
propriedades, po, u’, SO, l//o, (])0, n°F) devem ser inicializadas no volume, de acordo com o

condigio inicial desejada. Por exemplo, para o escoamento entre placas paralelas p° = 0, u® = 0,
S'=0,y"=0,¢°=0,n"F =1.

passo 3: calcular o termo de pressdo, p' resolvendo a equacio de poisson (3.28).

passo 4: calcular a velocidade atualizada u' usando a equacio (3.27).

passo 5: calcular k' usando a equacdo (3.30) e realizar a transformacdo para obter V- S!.
passo 6: resolver a equacdo de transporte i6nica (3.32) para obter n! (),

passo 7: calcular o potencial W' resolvendo a equacio de poisson (3.36).

passo 8: calcular o potencial ¢! resolvendo a equacio de poisson V¢ = 0.

passo 9: calcular o termo fonte elétrico F!, dado por (3.37).

O procedimento acima deve ser repetido para cada passo de tempo até atingir a solugdo
estaciondria, se existir. Para o caso da aproximagao de Debye-Hiickel, o passo 6 ndo é executado.
A HiG-Flow possui uma rotina chamada "step"para fazer os procedimentos listados nos passos 1

a 9. No capitulo A serd dada a descri¢do das funcionalidades da HiG-Flow usadas nas simulagdes.
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CAPITULO

RESULTADOS

Os resultados obtidos neste trabalho serdo apresentados neste capitulo e estdo essenci-
almente divididos em duas partes no que diz respeito a geometria do canal: escoamento entre
placas paralelas e escoamento em um bocal. Os resultados para o canal de placas paralelas
foram obtidos para fluidos newtoniano e viscoeldstico e, um estudo detalhado para este tltimo,
com potencial dependente do tempo serd apresentado. As simula¢des no bocal também foram
realizadas para fluidos newtoniano e viscoeldstico, com o intuito de descrever os efeitos elétricos
devido as quinas na regido onde o canal tem uma contracdo. Propomos uma aproximagao para

descrever o comportamento do escoamento nesta geometria.

4.1 Verificacao:Escoamento eletroosmético entre placas

paralelas

Um dos pontos que vale ressaltar quando queremos simular escoamentos eletroosmoticos
¢ o refinamento da malha perto das paredes do canal. Se a malha for muito grossa naquela regido,
informacdes podem ser perdidas e o resultado final deve ser afetado. O efeito do refinamento da
malha é mostrado na figura 4. Note que para uma distAncia minima entre pontos de 2,5 x 1072
os dois dltimos pontos tem um grande erro relativo a curva analitica. Para a malha um pouco
mais refinada, Ay/H = 3,125 x 1073, a curva se aproxima do resultado analitico, assim como
para a malha mais refinada com Ay/H = 7,8215 x 10~%. Para as simulacdes com valores
altos do parametro de Debye, K > 100 esse nivel de refinamento é necessario para que se
obtenha um nimero razodvel de pontos préximo as paredes. A figura 5 ilustra a malha utilizada
nas simul¢des que exigem grande refinamento perto das paredes, onde ocorrem variagdes
significativas das propriedades do escoamento. Esta malha possui 7 niveis de refinamento com
Aymin/H = 17,8215 x 1074,



24

Capitulo 4. Resultados

y/H

1.0

0.0

-1.0

o Ay /H=78125x10"
o Ay /H=31250x10"
o Ay /H=25000x10"

0.2 4 analitica

0.0

T T T T
0.96 0.97 0.98 0.99
y/H

x/H

Figura 5 — Malha utilizada nas simula¢des de escoamento entre placas paralelas.

4.1.1 Condicoes de contorno nas paredes

Figura 4 — Efeito do refinamento préximo as paredes do canal.

Nas paredes do canal, condi¢des de Neumann s@o aplicadas para a pressdo p e para

o potencial eletrostitico ¢ enquanto que W assume o valor potencial de referéncia {y. As

concentracdes nas paredes sdo dadas pela distribuicdo de Boltzmann (4.4) e para a velocidade é

imposta a condi¢@o de ndo deslizamento.

n-Vp=0,
f-Vo =0,
v = o,

n® = ngexp(Fady),
u=_0,

4.1
4.2)
4.3)
(4.4)
4.5)
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4.1.2 Condicoes de contorno na entrada e saida

Para a pressao, condi¢des de Dirichlet sdo aplicadas, assim a entrada e saida do canal tem
exatamente a mesma pressao, resultando em um escoamento eletroosmotico puro, isto €, com pj,
igual a p,,,. Para o potencial eletrostatico ¢ também impomos os valores na entrada e saida do
canal, com ¢;,, # ¢,,, obtendo assim um V¢ # 0. A concentragio assume o valor de referéncia
no na entrada do canal enquanto que na saida a condicio de Neumann fi - Va* = 0 é imposta
para que o escoamento seja totalmente desenvolvido. Impomos condi¢ao de Neumann para a
velocidade tanto na entrada como na saida do canal, para que o escoamento seja desenvolvido

apenas sob a acdo da forca elétrica.

4.1.3 Fluido newtoniano

No caso de um fluido newtoniano, o efeito da forca elétrica torna o perfil de velocidade
dependente da distancia até a parede do canal e da espessura da camada de Debye, isto €, do
parametro k. Quanto menor a espessura da camada de Debye, maior € a concentracao de cargas

perto das paredes, onde fortes varia¢des do perfil de velocidade devem acontecer.

1.0 16=260—620—06=0—0= 1.0

0.8 -

= 0.6_ . K= 10 - 0.6_ - .
=" o x=20 <7 B g :
= 04 x=50 S 04l ©=10 |
¢ k=300 k=20
0.2 analitica 0.2 k=50
o k=300

0.0

0.0

0.2

0.4

0.8 -

0.0

analitica

0.90

T
0.92

T
0.94

0.96 0.98

y/H

(b)

Figura 6 — a) Perfil de velocidade para escoamento newtoniano entre placas paralelas com diferentes
valores do pardmetro de Debye k e em b) a ampliacio da regido préxima a parede do canal.

A figura 6(a) mostra o perfil de velocidade para diferentes espessuras da camada de
Debye, e a figura 6(b) amplia a imagem préximo a parede do canal. A medida que diminui
a espessura da camada de Debye, ou seja, aumentando o parametro K, ocorrem variagdes
mais acentuadas no perfil de velocidade perto das paredes. As curvas estdo normalizadas pela
velocidade de Helmholtz-Smoluchowski, uy, = —€,8oE, /1. Para estas simulagdes, Re = 0,001,

Pe = 1,0. As concentracdes idnicas n*

sdo mostradas na figura ??, e na ampliacdo da regidao
proxima a parede do canal, figura ??, nota-se perfeitamente a maior concentragdo de cargas
perto da parede a medida que o parametro de Debye cresce de Kk = 10 a 300. O actimulo de

cargas perto da parede faz com que o potencial ¥ varie nesta regido. Para k = 10 mudancas
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Figura 7 — a) Concentragio idnica n™ e n~ para escoamento newtoniano entre placas paralelas com

diferentes valores do pardmetro de Debye k e em b) a ampliac@o da regido préxima a parede
do canal.

0.0 EVNDIIADS 0.0
0.2 0.2
0.4 K= ;g 0.4+
> K= <
N =50 N o k=10
S 064 o= S 064 o .o
: o k=300 . x=20
analitica x=50
0.8 084 © x=300
analitica
_10 b T T _10 7 T T T T T T T
0.0 0.2 0.4 0.86 088 090 092 094 096 098 1.00
y/H
(a) (b)

Figura 8 — a) Potencial eletroosmético psi para escoamento newtoniano entre placas paralelas com dife-
rentes valores do parAmetro de Debye k e em b) a ampliacdo da regido préxima a parede do
canal.

no potencial sdo sentidas a maiores distancias da parede quando comparada a curva mostrada
para K = 20. A medida que a camada de Debye se torna mais fina, k¥ = 50, o potencial varia
rapidamente perto das paredes do canal e consequentemente a concentracao de cargas tende ficar

cada vez maior naquela regido como mostrado para K = 300, figuras 8 e 7.

Os resultados obtidos para o fluido newtoniano mostram-se coerentes com os resultados

esperados. Os resultados para o fluido viscoeldstico sdo mostrados a seguir.
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4.1.4 Fluido viscoelastico

O modelo PTT foi usado para resolver este problema. Primeiramente apresentamos os

resultados para o model PTT completo e depois para o modelo simplificado sPTT.

4.1.4.1 Modelo de Phan-Thien/Tanner-PTT

O perfil de velocidade depende da distancia a parede, y, do parametro de Debye x
e também do tempo de relaxacdo do fluido que € relacionado com o nimero de Deborah

De = AKug,, como mostrado na figura 9. As simulagdes foram realizadas para Re = 0,001 e
Pe=1,0.

@ De =00
087 o Dpe =05
06] 24 De=20

047 = De =00
021 ° Dek:0.5

+ De =20
0.0 e
analitica
0.0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0
y/H
Figura 9 — Perfil de velocidade para escoamento viscoelastico entre placas paralelas para k¥ = 10, € =
& =0,01.
. . . . P e e e mi——. ;
-0.5
°© De =0 5
= @ De =20
< .
-1.0
= De =0.5
St K
> 4 De =20
=15 .
analitica
-2.04
0.0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0 0.0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0
y/H y/H
(a) (b)

Figura 10 — Tensdes para o fluido PTT em funcdo do nimero de Deborah, para k¥ = 10 e k¥ = 100,
€ =¢& =0,01. a) Tensdo Ty, e em b) Ty,

Para De, = 0,5, o comportamento do fluxo se aproxima ao de um escoamento newto-
niano. Se De, = 2,0 nota-se que o perfil de velocidade sofre maiores alteracdes em relacao

ao perfil newtoniano, e isso ocorre devido a baixas viscosidades perto das paredes do canal,
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influenciados pelo aparecimento de tensdes cisalhantes do modelo PTT. As tensdes normais e
cisalhantes sdo mostradas na figura 10(a) e 10(b) respectivamente. Os resultados s@o similares
aos encontrados na literatura. Para detalhes sobre a solu¢do analitica para o estado estaciondrio,
favor consultar (DHINAKARAN et al., 2010).

4.1.4.2 Modelo de Phan-Thien/Tanner simplificado-sPTT

Nesse modelo o parAmetro & = 0 na expressdo (2.13). Além disso, ao invés de conside-
rarmos o escoamento eletroosmético puro, vamos impor um gradiente de pressdo niao nulo no
canal. Neste sentido, as solucdes para a velocidade e o tensor viscoeldstico no estado estaciondrio

para o modelo sPTT dependem do parametro I" definido como:

B H?> dp
_SeC()Exdx'

(4.6)

z

Assim, para um gradiente de pressdao maior que zero, dp/dx > 0, o fluido é "empurrado"no
sentido contrario ao escoamento conforme mostra a figura 11 paral’=1,0,1'=2,0e I'=2,778,
representados triangulos apontando para baixo, losangos e tridngulos apontando para esquerda
respectivamente. Por outro lado, se dp/dx < 0, o fluido é empurrado no sentido do escoamento,
resultando nos perfis mostrados na figura 11 paral’ = —0,5 e I' = —1,778, representados por
circulos e quadrados respectivamente. Para detalhes sobre a solucao analitica para o estado
estaciondrio deste problema, favor consultar (AFONSO; ALVES; PINHO, 2009).

y/H

Figura 11 — Perfil de velocidade para escoamento newtoniano entre placas paralelas para k = 20. As
curvas mostram o efeito do gradiente de pressao aplicado, relacionado com o pardmetro I'.

A figura 12(a) mostra o perfil de velocidade para o escoamento eletroosmético do fluido
SPTT paraI' = —1,0 com triangulos apontando para direita e I' = 2,77 com tridngulos apontando
para a esquerda. Nota-se que assim como no caso do fluido PTT, o perfil de velocidade no modelo
sPTT € influenciado pelo niimero de Deborah, que nestas simulagdes é Dey = 2,5. Este efeito é
melhor visualizado para as curvas mostradas quando I = O na figura 12(a), representadas pelas

linhas sélidas para Dey = 0 e para De, = 2.5, onde nota-se claramente a mudanca relativa ao
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Figura 12 — Efeito do gradiente de pressdo aplicado no escoamento eletroosmético de fluido viscoeldstico
entre placas paralelas. Simula¢des realizadas com K =20, De, =2,5e'=—1,1"=2,77.

Em a) velocidade e em b) componentes do tensor polimérico.

perfil newtoniano. As tensoes normais e de cisalhamento sofrem um deslocamento em relagao
aquelas que correspondem ao escoamento eletroosmético puro, no qual I' = 0 representado pelas
linhas sélidas, como indica a figura 12(b). Para o componente normal 7, as curvas indicam uma
diminui¢do da tensdo perto da parede do canal quando o gradiente de pressao aplicado € positivo,
I'=2,77, representado por tridngulos apontando para cima. Por outro lado, se o gradiente de
pressao for negativo, I' = —1,0, entdo T, aumenta discretamente perto das paredes do canal,
como mostra a curva representada por tridngulos apontando para baixo. Comportamento similar

€ observado para a magnitude da tensdo de cisalhamento 7.

4.2 Potencial dependente do tempo

Em certas aplicacdes € desejdvel fazer a mistura de uma determinada solugdo dentro de
um microcanal. A aplicacdo de potenciais dependente do tempo contribui para a mistura do fluido,
a qual teéricamente deve ser mais eficiente se houver variacdes na velocidade do escoamento.
Nesta secdo, iremos aplicar um potencial dependente do tempo nas paredes do canal plano, e
vamos considerar a aproximacgdo de Debye-Hiickel para realizar as simulacdes, levando em conta
o modelo constitutivo SPTT. O potencial dependente do tempo € aplicado quando o escoamento
encontra-se no estado estaciondrio. Os resultados indicam que os perfis de velocidade e a tensdo
de cisalhamento variam em sincronismo com as mudancas no potencial, no entanto, o perfil
de velocidade perde sua amplitude com o passar do tempo até estabilizar em um determinado
valor, enquanto que a amplitude maxima da tensdo de cisalhamento continua inalterada e de
fato foi observado que esta tensdo varia periédicamente desde a aplicacio do potencial oscilante.
Também foi observado que hd uma certa "inércia"no componente normal da tensdo viscoeldstica,

a qual tende sempre a perder a amplitude até estabilizar em um determinado valor. Por outro
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lado, aplicando o potencial y(¢) em ¢ = 0 com o fluido em repouso, 0 componente normal da
tensdo cresce até chegar ao mesmo valor obtido anteriormente. Além disso, pode ser constatado
que o efeito da aplicagdo de um potencial externo ¢ (¢) dependente do tempo é exatamente igual

a aplicacdo de um potencial nas paredes y/(¢) também dependente do tempo.

4.2.1 Potencial nas paredes do canal

A expressdo para o potencial y(¢) utilizado na parede do canal é dada por:

w(t) = % + %cos(znw) 4.7)

onde v € a frequéncia de oscilagdo do potencial e 7 € o tempo. Para um potencial oscilante como o
da expressao (4.7), uma solu¢do analitica para a velocidade do escoamento é dada por (YANG et
al., 2004). Nosso objetivo € analisar o comportamtento das tensdes viscoeldsticas no fluido ap6s
a aplicacao do potencial oscilante, momento no qual o escoamento estd no estado estaciondrio.
Aqui, vamos levar em conta o transiente causado pelo potencial oscilante a partir da solugdo
analitica no estado estaciondrio com o potencial constante nas paredes. Isso é perfeitamente
valido até o momento imediatamente antes da aplicagdo de y/(r). Apds a aplicagdo do potencial
oscilante, uma aproximagao para a solucao analitica pode ser feita levando apenas em conta que

a velocidade de Helmholtz-Smoluchowski agora depende do tempo. Assim,

_ —&Euwo (11 (L
ugy(t) = 0 <2 + > cos(271vt)> = Uy, (2 + > cos(27rvt)> , (4.8)
. AKSeE()xl[/() 1 1 . 1 1
DeK(t) = —T <§ + ECOS(27[VI)) = De,( (E + ECOS(ZTEVI)) . (49)

Com estas consideracdes, € facil ver que as mudangas nas propriedades u, Ty, T,y do
escoamento é a mesma quanto a aplicacdo de um campo elétrico na dire¢do x, dado por E,(t) =
Vo(t) = 0.5Ep, + 0.5Ep,cos(2mvt) ao invés de y(r). Isso fica explito quando colocamos a
variacao temporal na solugdes dessas propriedades para o escomento em estado estaciondrio
(AFONSO; ALVES; PINHO, 2009), nas equagoes:

u(t) = ugy (1) { [1 —2%] [1 — M] + %sDeZK(t) [1 — M] } . (4.10)

cosh? () cosh(k) | 3 cosh®(x)
h2
Tolr) =21 xushmDeK(r)%, @.11)
h
Ty (1) = Mm(ﬂ%- (4.12)

Nas expressoes (4.8) e (4.9), a velocidade de Helmholtz—Smoluchowski e o nimero de

Deborah sdo dados por
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—&,E,

g, = —e0¥0, (4.13)
n

Dey = AKug, (4.14)

4.2.2 Evolucao do escoamento viscoelastico a partir do estado esta-

cionario

(=1

[e2]

1
.IDDEIDDDDD?DDEIEIDEIEID?H.
NN NSNS RRITY
|

y/H

Figura 13 — Perfil de velocidade para escoamento entre placas paralelas para k = 20, De, =2.0e € =0.1.
As curvas mostram o efeito do potencial dependendente do tempo aplicado. A curva mais alta
representada por quadrados cheios foi obtida no estado estidciondrio, em ¢ = fg. A curva mais
baixa representada por circulos cheios foi obtida em # = 74, + 0.5¢,, isto €, apés meio periodo
de oscilagao do potencial.

0.0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0 0.88 0.90 0.92 0.94 0.96 0.98 1.00
y/H y/H
(a) (b)

Figura 14 — (a)Tensdo de cilhamento para escoamento entre placas paralelas para Kk = 20, De, =2.0e
€ =0.1. (b) Ampliacdo de (a). A curva mais baixa representada por quadrados cheios foi
obtida no estado esticiondrio, em ¢ = f;. A curva mais alta representada por circulos cheios
foi obtida em ¢ = £, +0.51,, isto €, apés meio periodo de oscilagdo do potencial.

A figura 13 mostra a evolugdo temporal do perfil de velocidade para o escoamento entre

placas paralelas com o potencial na parede dependente do tempo. O potencial dependente do
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Figura 15 — (a)Tensao normal para escoamento entre placas paralelas para k = 20, De, =2.0e € =0.1.
(b) Ampliacao de (a) perto da parede do canal. O ponto mais alto representado por quadrado
cheio corresponde a tensdo no estado esticiondrio, em ¢ = t. O ponto mais baixo representado
por circulo cheio foi obtido em ¢ = 7, +0.5¢,, isto €, apés meio periodo de oscilagdo do
potencial.

tempo € aplicado quando o escoamento atinge o estado estaciondrio, em t = t. A frequéncia de
oscilacdo do potencial utilizada aqui é v = 100. Também foram utilizados Deyx = 2.0, € = 0.1
e kK = 20. O perfil mais alto representado por quadrados cheios corresponde a velocidade no
estado estaciondrio no tempo ¢ = . Com a diminui¢ao da amplitude do potencial, o escoamento
diminui a velocidade até chegar em um perfil minimo, representado por circulos cheios, que
ocorre ap6s meio periodo da aplicagdo de y(¢), isto é, em ¢ =t +0.5¢,, onde ¢, corresponde a
um perfodo de oscilagdo de y(z). A figura 14(a) mostra o componente 7y, do tensor polimérico.
Na figura 14(b) € mostrado o comportamento de 7y, mais proximo a parede do canal. Em
t = 1y, curva representada por quadrados cheios, Ty, estd no estado estaciondrio. Com a evolugdo
temporal do potencial, a magnitude de T}, diminui e tende a se anular na parede do canal ap0s
meio perfodo de oscilagdo de y(f) em ¢ = 4+ 0.5¢,, correspondente a curva representada por
circulos cheios. As variagdes observadas no componente normal 7y, sdo mais discretas, conforme
mostrado na figura 15(a), e isto é perceptivel perto da parede do canal conforme mostra a figura
15(b), onde quadrado cheio representa o escomento em ¢ = tg € o circulo cheio corresponde ao

tempo 1 = tg +0.5¢),.

A figura 16 mostra a evolugdo temporal do perfil de velocidade a partir de meio periodo
de evolugdo de y/(f). Em t =t + 0.5, o platd ¢ o mais baixo possivel, representado por
quadrados cheios. Com o passar do tempo, a magnitude da velocidade tende aumentar proximo
ao centro do canal até chegar em um platdé maximo para um periodo de oscilagdo do potencial,
emt = fg +1,. Com o intuito de observar o ndo-sincronismo de 7, pontos intermedidrios serdo
mostrados nos graficos da velocidade e da tensdo cisalhante, neste caso, em ¢ = f,, +0.921),
representado por losangos cheios. A figura 17(a) mostra o componente Ty, do tensor polimérico.

Na figura 17(b) € mostrado o comportamento de 7, mais proximo a parede do canal. Em
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Figura 16 — Perfil de velocidade para escoamento entre placas paralelas para k¥ = 20, De,, =2.0e € =0.1.
A curva mais baixa representada por quadrados cheios foi obtida em ¢ = £, +0.50z,,. O perfil
intermedidrio mais acima representado por losangos cheios foi obtido em ¢ = 1, +0.92¢,. A
curva mais alta representada por circulos cheios foi obtida em ¢ = #5; + 1.00¢),, isto €, ap6s um
periodo de oscilagdo do potencial.
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Figura 17 — (a)Tensao de cilhamento para escoamento entre placas paralelas para k¥ = 20, De, =2.0 e
€ =0.1. (b) Ampliacdo de (a). A curva mais alta representada por quadrados cheios foi obtida
emt = g +0.5¢,. O perfil intermedidrio mais abaixo representado por losangos cheios foi
obtido em f = 7, +0.92¢,. A curva mais baixa representada por circulos cheios foi obtida em
t = tgs+1.01,, apés um periodo de oscilagdo do potencial.

t = tgs+0.51,, curva representada por quadrados cheios, T, tem sua amplitude tendendo a zero
préximo a parede do canal. Com a evolugdo temporal do potencial, a magnitude de 7, aumenta
e seu perfil é semelhante ao de estado estaciondrio apds um periodo de oscilagdo de y(z) em
t = g +1p, correspondente a curva representada por circulos cheios. Losangos representam T,
em t =ty +0.921,. Novamente as variagdes observadas no componente normal Ty, sdo discretas,
conforme mostrado na figura 18(a) e as maiores mudancas na amplitude de 7, sdo observadas
perto da parede do canal, conforme mostra a figura 18(b). O quadrado cheio representa o
escomento em ¢ = f;; +0.5¢,, losango em ¢ = £, +0.921, € o circulo cheio corresponde ao tempo

t =ty +1,. Note que de 1 = 15+ 0.51), at€ 1 = £, + 1, 0 potencial € crescente, mas observa-se
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Figura 18 — (a)Tensao normal para escoamento entre placas paralelas para k =20, De, =2.0e € =0.1. (b)
Ampliacio de (a) perto da parede do canal. O ponto mais alto representado por quadrado cheio
foi r =14+ 0.5¢,. O ponto mais baixo representado por losango foi obtido em 1 = 75, +0.92z,,.
e o circulo cheio corresponde a tensdo obtida em ¢ =t + 1.0z, ap6s um periodo de oscilagio

do potencial.

que ao invés de crescer, Ty, diminui sua amplitude at€ chegar a0 minimo em 7 = 1, +0.921,, € a
partir dai Ty, comeca a aumentar perto da parede do canal, indicando que existe uma certa inércia
no componente normal da tensao, isto €, uma resisténcia a mudancas abruptas na velocidade
do escoamento. Portanto, no primeiro periodo de oscilagdo do potencial y(z), os resultados
indicam que a velocidade do fluido, bem como o componente T, do tensor polimérico, variam
em sincronismo com a variagdo de y(z), com perda de amplitude na velocidade e, periodicidade
para Txy. Para o componente normal 7, observa-se a perda de amplitude e discreta variacdo da

amplitude perto da parede do canal.
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Figura 19 — Perfil de velocidade para escoamento entre placas paralelas para k = 20, Dex =2.0e € =
0.1. As curvas mostram o efeito do potencial dependendente do tempo aplicado. O perfil
representado por quadrados cheios foi obtida em t = #, + 10.00z,,. A curva representada por
losangos foi obtida no tempo ¢ =t + 10.187,. A curva mais baixa representada por circulos
cheios foi obtida em ¢ = f,, + 10.50¢,,.
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Figura 20 — (a)Tensdo de cilhamento para escoamento entre placas paralelas para Kk = 20, De, =2.0 e
€ =0.1. (b) Ampliacdo de (a). A curva mais baixa representada por quadrados cheios foi
obtida no estado estdciondrio, em = f,, + 10.00¢,,. Losangos cheios representam a tensao
cisalhante no tempo 7 = #, + 10.18¢,,. A curva mais alta representada por circulos cheios foi

obtida em ¢ = 74+ 10.50z),.
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Figura 21 — (a)Tensdo normal para escoamento entre placas paralelas para Kk = 20, Dex =2.0 e € =
0.1. (b) Ampliacao de (a) perto da parede do canal. Quadrado cheio corresponde a tensao
normal em 7 = 75+ 10.00z,. O ponto mais alto, losango cheio, representa a tensdo normal
no tempo ¢ = #g + 10.187,. O ponto mais baixo representado por circulo cheio foi obtido em

t = 15+ 10.50z,,.

A figura 19 mostra a evolug¢do do perfil de velocidade de t =t + 10z, até = t5+10.5¢7,,.

O perfil mais alto representado por quadrados cheios corresponde a velocidade no tempo

t = tg + 101, onde nota-se uma diminui¢do na magnitude do platd comparado ao anterior
mostrado na figura 13. Com a diminui¢ao da amplitude do potencial, o escoamento diminui
a velocidade até chegar em um perfil minimo, representado por circulos cheios, que ocorre
em t = tg + 10.5¢,. O perfil intermediério em ¢ = fy; + 10.187, € representado por losangos.

A figura 20(a) mostra o componente 7, do tensor polimérico. Na figura 20(b) € mostrado o



36 Capitulo 4. Resultados

comportamento de 7, mais proximo a parede do canal. Em t = #;; + 1), curva representada por
quadrados cheios, T,y tem amplitude méaxima. Em 7 = 5, + 10.5¢,, a magnitude de T, tende a se
anular na parede do canal correspondente a curva representada por circulos cheios. Novamente,
as variacdes observadas no componente normal 7}, sdo mais discretas, conforme mostrado na
figura 21(a), as quais s@o mais perceptiveis perto da parede do canal, conforme mostra a figura
21(b), onde quadrado cheio representa o escomento em ¢ = fg + 10z, losango corresponde ao
tempo ¢ = tg + 10.18¢, € o circulo cheio corresponde ao tempo ¢ = f,;, + 0.5¢,,. Nesta metade de
periodo, de t = 1., + 101, até t = 1, +10.5¢,, 0 potencial € uma funcdo decrescente. Os resultados
indicam que o componente normal 7, cresce de 1 = f,, + 101, at€ r = £, + 10.18¢,, e decresce
de t =t +10.18¢, até t = t,, + 10.5¢,.

-+

12— T

10f

googoo
[NNNRNNE

oooooo
NN R
29y
St

0.8

.
*
.
*
*
*
23
23
.
b
b
[m]
a.
[u]
u]
o
[}
O

0.6 {2-0—5—5-

0.4

U/ u sh

0.2 §

—m—t +10.50 tp

0.0
—&—t +1080¢
ss »

029 —e—¢ +11.00 t ]

0.0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0
y/H
Figura 22 — Perfil de velocidade para escoamento entre placas paralelas para k = 20, De,, =2.0e € =0.1.
A curva mais baixa representada por quadrados cheios foi obtida em t = f,, +10.50¢,,. O perfil
intermedidrio mais acima representado por losangos cheios foi obtido em 7 = 5, +10.80¢,. A
curva mais alta representada por circulos cheios foi obtida em ¢ = £, + 11.00¢,, isto €, apds
11 periodos de oscilagdo do potencial.

Quando o tempo varia de t = f4 + 10.5¢, até ¢ = t, + 11¢,, o potencial y(z) é uma
fungdo crescente, partindo de um valor minimo em ¢ = 75 + 10.57,, at€ chegar a0 maximo em
t =ty + 111, A evolugdo do perfil de velocidades € mostrado na figura 22. Em ¢ = t4 + 10.51,
o platd € o mais baixo possivel, representado por quadrados cheios. Com o passar do tempo, a
magnitude da velocidade tende aumentar proximo ao centro do canal até chegar em um platd
maximo, em t =ty + 117,,. O perfil intermedidrio em ¢ = £, + 10.8¢, € representado por losangos
cheios. A figura 23(a) mostra o componente Ty, do tensor polimérico. Na figura 23(b) € mostrado
o comportamento de T, mais proximo a parede do canal. Em # = 74+ 10.57,, curva representada
por quadrados cheios, T, tem sua amplitude tendendo a zero proximo a parede do canal. Com a
evolugdo temporal do potencial, a magnitude de 7., aumenta e seu perfil € semelhante ao de estado
estaciondrio em t = g+ 11¢,, correspondente a curva representada por circulos cheios. Losangos
representam 7Ty, em 1 =t + 10.87,. O componente normal do tensor polimérico, 7T, € mostrado
na figura 24(a), e as variacOes podem ser observadas proximo as paredes do canal, conforme

mostra a figura 24(b), onde o quadrado cheio representa o escomento em 7 = £, + 10.5¢,,, losango
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Figura 23 — (a)Tensdo de cilhamento para escoamento entre placas paralelas para Kk = 20, De, =2.0 e

0.00
-0.25 4
<
=% -0.50 ]
= —Hm—f +10.50 tp
5
N —@—¢t +1080¢
£~ -0.75 ] s P
—o—t +11.00 ¢
ss P
-1.004
T T T
0.88 0.90 092 0.94
y/H

€ =0.1. (b) Ampliacdo de (a). A curva mais alta representada por quadrados cheios foi obtida

em ! =ty + 10.50¢,,. O perfil intermedidrio mais abaixo representado por losangos cheios foi

obtido em 7 = #,, +10.807,. A curva mais baixa representada por circulos cheios foi obtida
emt =ty + 11.00z,, apos 11 periodos de oscilagio do potencial.
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Figura 24 — (a)Tensdo normal para escoamento entre placas paralelas para k = 20, De, =2.0e € =0.1.
(b) Ampliacdo de (a) perto da parede do canal. O ponto mais alto representado por quadrado
cheio foi t = t, +10.507,. O ponto mais baixo representado por losango foi obtido em
t =ty +10.801,. e o circulo cheio corresponde a tensdo obtida em 7 =t + 11.00z,,, apds 11

periodos de oscilacao do potencial.

em 1 =ty +10.81), € o circulo cheio corresponde ao tempo ¢ = #g + 11z,,. Os resultados indicam

que de t =t +10.5t) at€ t =1, +10.8¢,, Ty € decrescente, e de t =1, +10.81, até t =155+ 112,

T € crescente, enquanto que o potencial y(¢) é crescente de t =t + 10.5¢, até t =t + 111,,.

Além disso, observa-se um decaimento da amplitude de T, perto da parede, em relacdo a tempos

menores que ¢ = g+ 10.57,,.

A figura 25 mostra a evolugao do perfil de velocidade de ¢t = f,, + 30z, até t = £, + 30.51),

periodo para o qual o potencial y(¢) é uma fungdo decrescente. O perfil mais alto representado
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Figura 25 — Perfil de velocidade para escoamento entre placas paralelas para kK = 20, Dex, =2.0e € =
0.1. O perfil representado por quadrados cheios foi obtido em ¢ = #;, + 30.00¢,, a curva
representada por losangos em ¢ =t +30.20¢,. A curva mais baixa representada por circulos
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Figura 26 — (a)Tensao de cilhamento para escoamento entre placas paralelas para k¥ = 20, De,, =2.0 e
€ =0.1. (b) Ampliacdo de (a). A curva mais baixa representada por quadrados cheios foi
obtida no estado estdciondrio, em 7 = fg + 30.00¢,,. Losangos cheios representam a tensdo
cisalhante no tempo # = t, +20.20z,. A curva mais alta representada por circulos cheios foi

obtida em ¢ = 4, + 30.50z,,.

por quadrados cheios corresponde a velocidade no tempo ¢ = £, + 10f,, no qual observa-se

uma diminui¢do ainda mais acentuada no platd, comparado ao resultado para t =t + 10z, até

t =t +10.5¢, mostrado na figura 19. Com a diminui¢io da amplitude do potencial, o escoamento

diminui a velocidade até chegar em um perfil minimo, representado por circulos cheios, que

ocorre em ¢ = tg + 30.5¢,,. O perfil intermedidrio em ¢ = 75 + 30.21,, € representado por losangos.

A figura 26(a) mostra o componente 7, do tensor polimérico. Na figura 26(b) € mostrado o

comportamento de 7y, mais proximo a parede do canal. Em ¢ =t + 30.5¢,, curva representada

por quadrados cheios, T, tem amplitude mixima. Em 7 = 7, + 30.5¢,, a magnitude de T, tende a

se anular na parede do canal correspondente a curva representada por circulos cheios. A variagdo



4.2. Potencial dependente do tempo

39

1 5 T T T T T
=] i
B
1.0 E
< "
s
E\ ]
Nl a
< 054 B
§ a]
B~ o
o
3
00do b oo oo oo 0o o ooonoooULLETERT _
T T T T T
0.0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0
y/H
()

T ‘ T
1.46 4 a E
o
1
g
1.45 2 ]
a
o ot +30.00 tp -
"
S 144] @ £,3020¢ 3 ]
-~ a
<§ [ tSS +30.50 tp .
B~ 1.43] o ]
a
142 ° .
T T T
9.97E-001 9.97E-001 9.97E-001
y/H

Figura 27 — (a)Tensdo normal para escoamento entre placas paralelas para Kk = 20, Dex =2.0e € =
0.1. (b) Ampliacao de (a) perto da parede do canal. Quadrado cheio corresponde a tensao
normal em 7 = 75 + 30.00z,. O ponto mais alto, losango cheio, representa a tensdo normal
no tempo ¢ = ty + 30.20¢,. O ponto mais baixo representado por circulo cheio foi obtido em

t = 1y +30.50z,,.

observada no componente normal 7, € mostrada na figura 27(a), as quais sdo mais perceptiveis
perto da parede do canal, conforme mostra a figura 27(b), onde quadrado cheio representa o

escomento em 7 = £, + 301, losango corresponde ao tempo ¢ = £ + 10.18¢,, € o circulo cheio
corresponde ao tempo ¢ = fg + 30.5¢,. Os resultados indicam que o componente normal Ty,

cresce de t = 1 + 301, até t = 1, + 30.21,, e decresce de 1 = 15, + 30.2¢, até€ 1 = 13, + 30.5¢,.

Além disso, as simulacdes indicam que a amplitude de 7, perto da parede € ainda menor que

anteriomente.
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Figura 28 — Perfil de velocidade para escoamento entre placas paralelas para k = 20, De, =2.0e € =0.1.
A curva mais baixa representada por quadrados cheios foi obtida em ¢ = #; +30.50¢,,. O perfil
intermedidrio mais acima representado por losangos cheios foi obtido em 7 = 73+ 30.75z,. A
curva mais alta representada por circulos cheios foi obtida em ¢ = £, +31.00¢,, isto €, apds

31 periodos de oscilag@o do potencial.

Quando o tempo varia de 1 = g + 30.5¢, até ¢ = g+ 31t,, o potencial y(¢) é uma
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Figura 29 — (a)Tensdo de cilhamento para escoamento entre placas paralelas para k = 20, De, =2.0 ¢
€ =0.1. (b) Ampliacdo de (a). A curva mais alta representada por quadrados cheios foi obtida
em ¢ =t +30.50¢,,. O perfil intermedidrio mais abaixo representado por losangos cheios foi
obtido em = #4 + 30.757,. A curva mais baixa representada por circulos cheios foi obtida
em ¢ =ty +31.00z,, ap6s 31 periodos de oscilagdo do potencial.
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Figura 30 — (a)Tensao normal para escoamento entre placas paralelas para k = 20, De, =2.0e € =0.1.
(b) Ampliacdo de (a) perto da parede do canal. Quadrado cheio representa a tensdo em
t =ty +30.50¢,. O ponto mais baixo representado por losango foi obtido em ¢ =t +30.75¢,
e o circulo cheio corresponde a tensdo obtida em ¢ =z, + 31.00z,, apds 31 periodos de

oscilacdo do potencial.

fungdo crescente, partindo de um valor minimo em ¢ = #g; + 30.57,, até€ chegar a0 maximo em

t =ty +311,. A evolugdo do perfil de velocidades € mostrado na figura 28. Em 7 = 73+ 30.5¢,, 0

platd € o mais baixo possivel, representado por quadrados cheios. A magnitude da velocidade

tende aumentar proximo ao centro do canal até chegar em um platd maximo, em ¢ = ty + 317,.
O perfil intermedidrio em 7 = f,, + 30.75¢,, € representado por losangos cheios. A figura 29(a)
mostra o componente 7, do tensor polimérico. Na figura 29(b) € mostrado o comportamento

de Ty mais proximo a parede do canal. Em ¢ = rg + 30.5¢,, curva representada por quadrados
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cheios, T, tem sua amplitude tendendo a zero proximo a parede do canal. A magnitude de
T,y aumenta e sua amplitude € méaxima em ¢ =ty + 31z, correspondente a curva representada
por circulos cheios. Losangos representam Ty, em ¢ = fg + 30.75¢,. O componente normal
do tensor polimérico, T, € mostrado na figura 30(a), e as variagcdes podem ser observadas
proximo as paredes do canal, conforme mostra a figura 30(b), onde o quadrado cheio representa
0 escomento em ¢ = g + 30.5¢,, losango em ¢ = 4, + 30.75¢, € o circulo cheio corresponde ao
tempo ¢ = tg + 31¢,. Os resultados indicam que de ¢ =ty + 30.5¢, at€ 1 = t,, +30.751),, T, €
decrescente, e de t = 1., + 30.75¢, até t = t,, + 311, T, € crescente, enquanto que o potencial
y(t) é crescente de t =ty + 30.5t), até t =ty + 311,
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Figura 31 — Perfil de velocidade para escoamento entre placas paralelas para k¥ = 20, De,, =2.0e € =0.1.
O perfil representado por quadrados cheios foi obtida em ¢ = #;, + 109.00z,,. A curva repre-
sentada por losangos foi obtida no tempo # =t + 109.22¢,. A curva mais baixa representada
por circulos cheios foi obtida em ¢ = #; + 109.50z,,.
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Figura 32 — (a)Tensdo de cilhamento para escoamento entre placas paralelas para k¥ = 20, De, =2.0 ¢
€ =0.1. (b) Ampliacdo de (a). A curva mais baixa representada por quadrados cheios foi
obtida em ¢ = #; + 109.00¢,,. Losangos cheios representam a tensdo cisalhante no tempo
t =t +109.22¢,. A curva mais alta representada por circulos cheios foi obtida em ¢ =
tss+109.50z),.
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Figura 33 — (a)Tensao normal para escoamento entre placas paralelas para k = 20, De, =2.0e € =0.1.
(b) Ampliacdo de (a) perto da parede do canal. Quadrado cheio corresponde a tensdo normal
em 1 =ty + 109.00z,. O ponto mais alto, losango cheio, representa a tensdo normal no
tempo ¢ = g+ 109.22¢,,. O ponto mais baixo representado por circulo cheio foi obtido em
t =ty +109.501),.

As simulagdes foram realizadas até as propriedades do escoamento atigirem um "estado
de equilibrio"entre aspas, pois o potencial continua variando com o tempo e consequentemente
as propriedades também continuam variando com o tempo. Quando digo "estado de equilibrio",
quero dizer que apartir de ¢ = f,; + 1,4, as propriedades passam a ter variagdes periddicas iguais
para todo periodo de oscilagdo do potencial y(t), isto €, a velocidade e as tensdes sdo iguais
para todo tempo ¢ = ty; + 1,4 + mt),, onde m € um niimero inteiro positivo. A figura 31 mostra a
evolucdo do perfil de velocidade de r = 75+ 1092, até t =t + 109.5¢,, periodo para o qual o
potencial y(¢) é uma fungdo decrescente. O perfil mais alto representado por quadrados cheios
corresponde a velocidade no tempo 7 = #5 + 1092,,. O plat6 da velocidade diminui até€ chegar
em um perfil minimo, representado por circulos cheios, que ocorre em ¢ = £ + 109.57,. O
perfil intermedidrio em ¢ = f,, + 109.221,, € representado por losangos. A figura 32(a) mostra o
componente T, do tensor polimérico. Na figura 32(b) € mostrado o comportamento de 7, mais
proximo a parede do canal. Em 7 = f,,+109.0r,,, curva representada por quadrados cheios, 7, tem
amplitude méaxima. Em # = 7, + 109.57,, a magnitude de 7, tende a se anular na parede do canal
correspondente a curva representada por circulos cheios. A variagdo observada no componente
normal 7, € mostrada na figura 33(a), e perto da parede do canal, conforme mostra a figura
33(b), onde quadrado cheio representa o escomento em ¢ = 75 + 1097, losango corresponde ao
tempo ¢ = tg + 109.221,, € o circulo cheio corresponde ao tempo ¢t =t + 109.5¢,,. Os resultados
indicam que o componente normal Ty, cresce de t =ty + 109z, até€ r = 1, + 109.22¢,, e decresce
de t =t +109.22t), até t = 5, + 109.51),.

Para t variando de ¢ = 4+ 109.5¢,, até t = 5, + 110z, o potencial y/(¢) é uma funcao
crescente, partindo de um valor minimo em ¢ = f, + 109.57,, at€ chegar a0 maximo em ¢ =

tss +110z,. O perfil de velocidades € mostrado na figura 34. Em t = #;, + 109.5¢,, o plato €
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Figura 34 — Perfil de velocidade para escoamento entre placas paralelas para Kk = 20, De,, =2.0e € =0.1.
A curva mais baixa representada por quadrados cheios foi obtida em 7 = 73, +109.50¢,,. O perfil
intermedidrio mais acima representado por losangos cheios foi obtido em ¢ =, +109.75¢,,.
A curva mais alta representada por circulos cheios foi obtida em 7 = 5, + 110.00z,,, isto €,
apo6s 110 periodos de oscilacdo do potencial.
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Figura 35 — (a)Tensao de cilhamento para escoamento entre placas paralelas para k¥ = 20, De, =2.0 e
€ =0.1. (b) Ampliacdo de (a). A curva mais alta representada por quadrados cheios foi obtida
emt =ty +109.50¢,. O perfil intermedidrio mais abaixo representado por losangos cheios foi
obtido em 7 = f,, + 109.75¢,,. A curva mais baixa representada por circulos cheios foi obtida
emt =t +110.00¢,, apés 110 periodos de oscilagdo do potencial.

0 mais baixo possivel, representado por quadrados cheios. A magnitude da velocidade tende
aumentar préximo ao centro do canal até chegar em um platé mdximo, em ¢ = t;, + 110z,. O
perfil intermedidrio em ¢ = tg + 109.75¢,, € representado por losangos cheios. O componente
T,y € mostrado na figura 35(a) e na figura 35(b) € mostrado o comportamento de 7, mais
proximo a parede do canal. Em 7 = f,, + 109.5¢,, curva representada por quadrados cheios, Ty,
tem sua amplitude tendendo a zero proximo a parede do canal. A magnitude de 7,, aumenta
perto da parede do canal e retorna a amplitude maxima em ¢ = #y + 110z, correspondente
a curva representada por circulos cheios. Losangos representam Ty, em ¢ =ty + 109.75¢,. O

componente T, € mostrado na figura 36(a), e as variagcdes podem ser observadas préximo as
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Figura 36 — (a)Tensao normal para escoamento entre placas paralelas para k = 20, De, =2.0e € =0.1.
(b) Ampliacao de (a) perto da parede do canal. Quadrado cheio representa a tensdo em ¢ =
tss +109.50¢,. O ponto mais baixo representado por losango foi obtido em ¢ = 7, + 109.751,
e o circulo cheio corresponde a tensdo obtida em 7 =t + 110.00z,,, apés 110 periodos de
oscilagdo do potencial.

paredes do canal, conforme mostra a figura 36(b), onde o quadrado cheio representa o escomento
em t = tg + 109.5¢,, losango em ¢ = 13, + 109.75¢, e o circulo cheio corresponde ao tempo
t = tgs+ 110z,. Assim como mostra a figura 30(b), os resultados indicam que de t = #,, + 109.51,,
até t = 13, +109.751,, T, € decrescente, e de t = 5, +109.75¢, at€ t = 15, + 1101, T, € crescente,
enquanto que o potencial y(¢) é crescente de t = 4+ 109.5t), até t = g+ 1101,
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Figura 37 — Velocidade méxima em fun¢do do tempo para Kk = 20, Dex =2.0 e € =0.1. Em (a) comecando
de t =tg e em (b) a partir de 1 =t +1).

Com o passar do tempo, as mudancas no perfil de velocidade ficam mais evidentes quando
tomamos a velocidade méxima ou a velocidade em um tempo ¢ 4 mz,, comm = {0,1,2,3,...}.
A figura 37(a) mostra a variagdo da velocidade méxima u,,,, a partir da aplicacao do potencial

oscilante em t = tg, enquanto que a figura 37(b) mostra também esta variacdo a partir de
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Figura 38 — (a) Velocidade a partir de r = f,, +0.28¢, € em (b) comegando de r = f,,+0.75¢,. Os principais
parametros usados sdo Kk = 20, De, =2.0e € =0.1.
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Figura 39 — (a) Amplitude médxima da tensio de cisamento que ocorre em multiplos de 7,, mostrada a
partir de t = 5, +1, e em (b), T,, comecando de ¢ = t, +0.75¢, indo até t =t + 109.75¢,,.
Os principais parametros usados sdo Kk =20, De, =2.0e € =0.1.

t =ty +1,. A velocidade € mdxima em t =ty € t =t + 1, representada por quadrados, e
vai diminuindo com o passar do tempo até atingir um perfil minimo em ¢ = f,, + 109z, e
t = tgy+ 110z,. Comportamento similar para o perfil de velocidade € mostrado na figura 38. Na
figura 38(a) o perfil € mostrado para r = g +0.28¢), até t =t + 109.28¢), no qual o potencial é
decrescente, tendo a agdo de freiar o fluxo. Em 38(b) os perfis sdo mostrados de 1 = t,, + 0.75¢,
até t = 15+ 109.75¢,, onde o potencial € uma funcdo crescente, empurrando o fluido no sentido
do escoamento. O comportamento do componente da tensio T, € mostrado na figura 39. Em
39(a), € mostrado a amplitude maxima 7y,,4) em fung¢do do tempo e em 39(b), uma amplitude
menor € mostrada de ¢ = 1, +0.751), até t = £, + 109.75¢,,. Os resultados indicam que o perfil de
Ty mantém-se em equilibrio, com varia¢oes periddicas com o passar do tempo, desde a aplicacdo

do potencial oscilante, ou seja, Ty, (t) = T,y (t 4+ mt,), fato que ndo ocorre com a velocidade antes
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Figura 40 — (a) Amplitude maxima da tensdo normal, mostrada a partir de r = #,, +0.5¢, € em (b), T,x
comegando de 7 = ., +0.75¢, indo até t =ty + 109.75¢,. Os principais parametros usados
sdo Kk =20, De,, =2.0e € =0.1.

dela atingir 0 tempo g + f¢y, Nem com o componente normal Ty, 0 qual € mostrado na figura 40.
Na figura 40(a) € mostrada a variacdo da amplitude maxima do componente normal da tensao,
Tx(max)» © em 40(b) T, para multiplos de 7,,. Os resultados mostram que assim como observado
anteriormente, a amplitude decai perto da parede do canal e poucas variagdes ocorrem dentro de

um periodo de oscilagdo do potencial.

Lembrando que o experimento descrito nesta se¢do foi realizado aplicando o potencial
dependente do tempo em ¢ = #;; quando o escoamento atingiu o estado estaciondrio. Vale ressaltar
que o mesmo resultado obtido aqui para ¢ = £, + 4 pode ser obtido aplicando o campo oscilante

apartir de t = 0 com o fluido em repouso.

No experimento mostrado aqui, trés fatos relacionados a cada uma das propriedades u,
Ty, e Ty, sdo notdveis. A magnitude da velocidade diminuiu, o perfil do componente cisalhante
T, varia periodicamente desde a aplicagdo do potencial oscilante e por fim, 0 componente normal
T, perde amplitude perto da parede. Além disso, observa-se que u varia periodicamente apos um
certo tempo, resultado que indica para o sincronismo de u, T, e do potencial, enquanto que Ty,
apresenta uma certa inércia, ou seja, uma resisténcia as mudangas causadas a velocidade do fluido
devido a oscilacdo do potencial. De fato, com as devidas consideracoes feitas inicialmente,
o componente Ty, convergiu para sua a média temporal. Neste sentido, levando em conta a

expressao (4.11), podemos calcular a sua média como sendo:
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onde T} € o componente normal da tensdo no estado estacionario. Portanto, em ¢ = fg; + o4, O

comportamento da tensdo normal tende a média temporal de 7, que é igual a 3/8 do valor da

tensdo em t = tg. A figura 41 mostra o tensor 7y, junto com a expressdo analitica (4.15) para a

média temporal, conforme considere¢des feitas anteriormente.

1.4 T T T
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1.0 média temporal analitica
o 0.8
=
2 061
<
5 0.4
B
0.2 1
0.0 foo00000000060 cans
T T T T T
0.0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0

y/H

Figura 41 — Tensdo normal para k¥ = 20, De, = 2.0 e € =0.1. A curva representada por circulos corres-
ponde ao resultado da simul¢@o obtido em ¢ = £, + 110¢,,. A linha sdlida corresponde a média
temporal dada pela expressao (4.15).

Até o presente momento, todos os resultados mostrados foram obtidos com o potencial
dependente do tempo aplicado em ¢t = fg, isto €, com o escoamento em estado estacionario
e, observamos a evolugdo do sistema até chegar a situacdo de equilibrio na qual as variagdes
das propriedades ndo se alteram dentro de um periodo de oscilagdo de y/(¢). Por outro lado,
quando se aplica o potencial dependente do tempo apartir de = 0 com o fluido em repouso,
o sistema evolui para a mesma situagao de equilibrio encontrada no caso anterior. A figura 42
mostra esse comportamento para o componente viscoeldstico Ty,. O perfil representado por
losangos corresponde ao fluido em repouso em ¢ = 0, onde 7, € nulo. Ap6s um periodo de
oscilagdo de y(t), curva representada por quadrados em ¢ = t,, observa-se um crescimento
da tensdo perto da parede do canal, e com o passar do tempo tende a aumentar a amplitude
como mostrado em ¢ = 81, e t = 641, pelos perfis representados por tridngulos para cima e para
baixo respectivamente. A situacdo de equilibrio € mostrada para ¢ = 200z, representado por

circulos e a média temporal pela linha s6lida. Comportamento similar das propriedades u, Ty
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Figura 42 — Tensao normal para k = 20, De,, = 2.0 e € = 0.1. As curvas mostram a evolucao de T,
a partir da a aplicacdo do potencial oscilante em ¢ = 0 com o fluido em repouso. A curva
representada por circulos corresponde ao resultado da simul¢@o obtido em # = 200¢,, e linha
s6lida corresponde a média temporal dada pela expressio (4.15).

e Ty, € observado para diferentes viscoelasticidades do fluido. A figura 43 mostra os perfis de
velocidade maxima e tensdo cisalhante para diferentes nimeros de Deborah, ja na condicdo de
equilibrio, isto €, para t = t4 + 100¢,,. Na figura 43(a), quadrados representam a velocidade para
Dey = 2.0, circulos para Dey = 1.5, triangulos para cima corresponde a De,. = 1.0 e triangulos

para esquerda Dey = 0.5.
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0.0 0.2 0.4 0.6 0.8 0.0 02 0.4 06 038 1.0
y/H y/H
(a) (b)

Figura 43 — (a) Velocidade méaxima apds o equilibrio em funcdo do nimero de Deborah (b) Tensao
maxima 7Ty (g, em fungdo do nimero de Deborah. ParAmetros utilizados: k =20 e € =0.1.

Na figura 43(b), € mostrado a amplitude mdxima do componente 7y, e o resultado indica
a coincidéncia dos perfis, independente do nimero de Deborah. Ja o componente T}, depende do
nimero de Deborah, como mostra a figura 44(a) e a ampliacdo desse resultado perto da parede
do canal pode ser observada no gréifico 44(b). Quadrados representam a a tensdo normal para
De = 2.0, circulos para De, = 1.5, triangulos para cima corresponde a De, = 1.0 e tridngulos

para esquerda De, = 0.5. Os resultados indicam que na situacdo de equilibrio, a tensdo normal
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Figura 44 — (a) Tensdo T, ap6s o equilibrio em funcio do nimero de Deborah (b) Imagem de (a) perto da
parede do canal. ParAmetros utilizados: k =20 e € =0.1.

converge para a média dada pela expressao (4.15) representada pela linha sélida de acordo com

o respectivo nimero de Deborah.

A imposicao do transiente oscilatério afeta diretamente as propriedades do escoamento
levando-o aos resultados mostrados nesta secao depois de um longo periodo de tempo apds
a aplicagdo do potencial oscilante, o tempo de equilibrio 7.,. Na proxima sec¢do, o tempo de
equilibrio serd definido quantitativamente e os resultados para diferentes frequéncias de oscilagdao

serdo apresentados.

4.2.3 Dependéncia com a frequéncia aplicada

Tabela 1 — Tabela de conversdo das constantes utilizadas nas simula¢des numéricas. Foi usado 7., =
104, k=20 e ugy = 1.

De, = Kushx V. V=14V Dey,= VA

2.0 20 20 2.000
L.5 20 15 1.125
1.0 20 10 0.500
0.5 20 5 0.125
2.0 100 100 10.000
1.5 100 75 5.625
1.0 100 50 2.500
0.5 100 25 0.625
2.0 500 500 50.000
1.5 500 375 28.125
1.0 500 250 12.500

0.5 500 125 3.125
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Nesta sec¢do, iremos olhar para o transiente oscilatério da velocidade e tensdo viscoe-

lastica, tomando apenas um ponto dentro do canal, mas especificamente dentro da camada de

Debye e, possibilitando assim uma melhor visualiza¢do da evolu¢do temporal das oscilagcdes das

propriedades do fluido e, consequentemente maior compreensdo do efeito observado.
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Figura 45 — Velocidade em fung¢do do tempo dentro da camada de Debye, obtida no ponto y/H = 0.997
mostrados nos gréficos a), b) e ¢) e, em y/H = 0.961 correspondente as imagens d), e) e f).
Em a) e d) janela de tempo adimensional de0 a2 ,emb)ee)de 0.8520.95eemc)ef) de
1.600 a 1.625.
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Primeiramente, vamos definir o tempo de equilibrio em fun¢do do tempoo de relaxacdo
do fluido. Para garantir que as oscilagdes das propriedades permanecam com amplitude de
oscil¢do fixada, ou seja, o decaimento transiente pode ser desprezado a partir de t = #,,. Assim,
se tomarmos f,; = 104, onde A = A /s, garantimos que essa condi¢@o seja satisfeita. A tabela
1 mostra a conversao do nimero de Deborah Dey = Kushz para De, = VA, onde V = legV € a

frequéncia de referéncia proporcional ao tempo de equilibrio e, v € a frequéncia adimensional

aplicada.
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Figura 46 — Velocidade em funcio do tempo no centro do canal. Em a) janela de tempo adimensional de
0a2,emb)de0.85a20.95¢eemc)de 1.600a 1.625.

As figuras 45 e 46 mostram a dependéncia da velocidade com o tempo. Os gréficos
mostrados em 45(a), 45(b) e 45(c) correspondem a observagdo pontual em y/H = 0.997. As
curvas mostradas por 45(d), 45(e) e 45(f) correspondem ao ponto y/H = 0.961 e os resultados
da figura 46 foram obtidos para y/H = 0, ou seja no centro do canal. A diferenca entre esses
trés conjuntos de curvas estd na amplitude da velocidade conforme caracteristicas conhecidas do
escoamento eletroosmotico, isto é, tende a zero préximo da parede do canal, € maior no ponto
y/H = 0.961, o qual estd mais préximo do platé formado no perfil de u, onde a amplitude é

maéxima. Todas as simula¢gdes foram realizadas com o tempo indo de t =0 até ¢t = 2.0. Com
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Figura 47 — Componente viscoeléstico Ty, em fun¢io do tempo dentro da camada de Debye, no ponto
y/H = 0.997 mostrado pelos gréficos a), b) e ¢) e, no ponto y/H = 0.961 correspondente as
imagens d), e) e f). Ema) ed) janelader=02a2,emb)ee)de0.8520.95eemc)e f) de

1.600 a 1.625.

o potencial oscilante desligado, det =0 a ¢t =t = 0.9 considera-se que o fluido encontra-se

em seu estado estaciondrio e y/(¢) é imediatamente ligado. A velocidade comega a oscilar e
sua amplitude decai, como observado nas figuras 45(a), 45(b), 45(d), 45(e), 46(a) e 46(b). O
decaimento da amplitude tende a se estabilizar conforme o tempo de simulag¢do se aproxima do
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Figura 48 — Componente viscoelastico Ty, em fun¢do do tempo dentro da camada de Debye, no ponto
y/H = 0.997 mostrado pelos gréficos a), b) e ¢) e, no ponto y/H = 0.961 correspondente as
imagens d),e) e f). Ema)e d) janelader=0a2,emb)ee)de0.92a2.0eemc)ef)de
1.600 a 1.625.

tempo de equilibrio, como mostram as figuras 45(c), 45(f) e 46(c).

Os resultados obtidos para o componente viscoeldstico T, no ponto y/H = 0.997 sao
mostrados nas figuras 47(a), 47(b) e 47(c), e nas 47(d), 47(e) e 47(f) para o ponto y/H = 0.961.
Ao contrério do perfil de velocidades, Ty, ndo depende do numero de Deborah, resultando em
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perfis iguais para diferentes De,,.

A figura 48 mostra o comportamento do componente viscoeldstico Ty, nos pontos
y/H =0.997 e y/H = 0.961. Assim como foi observado para u e T,,, 0 comportamento de
T, difere pela amplitude nos dois pontos observados. No entanto, assim como u, a tensao
normal depende do nimero de Deborah, levando a observacao de diferentes amplitudes para De,,
distintos. Além disso, a amplitude de oscilagdo decai até€ ¢ = 1,4, € para t > f,, mantem-se fixada.
Esse efeito pode ser observado na figura 48(b). Por exemplo, para a curva mais alta representada
por quadrados, De, = 10.0, o tempo de equilibrio € 7., = 1 e, portanto, como o potencial
oscilante foi aplicado em t = 0.9, a partir de t = 0.9+ 1.0 = 1.9 o decaimento da amplitude de
T, é desprezivel. Neste sentido, para a curva representada por circulos, Dey, = 5.625, temos
que 7,4 = 0.75, podendo ser desprezado o decaimento da amplitude de Ty, a partir de r = 1.65.
Para as curvas com Dey, = 2.5 e De, = 0.625, esse decaimento pode ser desprezado a partir de

t =1.4 e t =1.15 respectivamente.
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Figura 49 — Em a) velocidade e, em b) componente viscoeldstico T, em fung¢io do tempo perto da parede
no ponto y/H = 0.997.

O efeito da aplicagdo do potencial oscilante y/(¢) com trés frequéncias distintas é mos-
trado nas figuras 49 e 50. A figura 49(a) mostra a variagao da velocidade com o tempo no ponto
y/H = 0.997 para diferentes numéro de Deborah. Na janela de tempo mostrada é observado o
instante em que o potencial oscilante € ligado e a amplitude da velocidade comeca a decair. As
oscilagdes mais rapidas, linhas pontilhadas, correspondem a frequéncia do potencial v = 500, a
intermedidria representada por linhas tracejadas a v = 100 e a mais lenta, linhas sélidas a v = 20.
Todos esses mesmos parametros foram usados na obtencao dos componentes viscoelasticos
Ty, e Ty. O grifico 49(b) mostra as oscilagdes com amplitude constante do componente Ty,
pois como visto anteriormente, Ty, ndo depende do nimero de Deborah. A figura 50(a) mostra
o componente normal da tensdo Ty,. A linha s6lida possui a frequéncia mais baixa, v = 20, a
linha tracejada corresponde a v = 100 e a linha pontilhada a v = 500. Olhando para a janela de

t =0.90 at = 0.95 mostrada na figura 50(b), nota-se o inicio do decaimento da amplitude apés
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Figura 50 — T, mostrado na janelade a) r=02ar=2.0,b)r=09ar=095eemc)der=1.60 a

t=1.64

a aplicagdo do potencial oscilante. E notdvel a dependéncia da amplitude de oscila¢io com a
frequéncia aplicada, melhor visualizada na figura 50(c). As curvas pontilhadas indicam que para
frequéncias muito altas, a amplitude de 7, tende a ficar constante, isto &, as oscilacdes sdo tao
rapidas que ndo d4 tempo para que haja a resposta do fluido viscoeldstico, ou seja, aparentemente
existe uma inércia viscoeldstica que ndo permite variagdes rapidas na tensdo. No entanto, se a
frequéncia de oscilagdo € baixa, as oscilagdes tornam-se observaveis, isto €, a amplitude de T
deve decair lentamente como indicam as linhas sélidas na figura 50(b) logo apds a aplicacdo de

y(t) emt = 0.9, ou seja, no limite em que v — 0, Ty, tende a permanecer no estado estaciondrio.

4.3 Escoamento eletroosmoético em um bocal

Canais com contragdes e expansdes geralmente sdo usados quando se tem interesse em
realizar a mistura de uma determinda solu¢do em um microcanal. A idéia aqui, € tentar simular o
comportamento do fluido para essa geometria, principalmente no que diz respeito aos efeitos

elétricos nas quinas. Ao invés de mostrarmos diretamente esses efeitos no canal com bocal,



56 Capitulo 4. Resultados

primeiramente iremos esbocar o escoamento em uma contragdo simples, a titulo de ilustracdo do
problema. Quando digo bocal, entenda-se um canal constituido de duas placas planas paralelas,

com uma contragao/expansao no meio dele.

4.3.1 Contracao

O perfil de velocidade para o escomento antes e logo apds a contracio, desconsiderando
os efeitos elétricos nas quinas é mostrado na figura 51. Se houvesse uma expansao depois da
contracdo (formando um bocal), a velocidade deveria ter o perfil idéntico ao anterior a contragao.
Simulag¢des dos efeitos da quina na contra¢do sdo mostrados nas figuras 52, 53, 54, 55 e 56, as

quais dizem respeito a n™

,n, Y, p e urespectivamente. Estamos assumindo aqui, que perto das
quinas uma perturbacdo deve ocorrer no escoamento eletroosmoético, e esta perturbacdo deve
alterar o perfil de velocidade logo depois da contracdo. Para as concentracdes, figuras 52 e 53,
espera-se que ocorra uma diminuicdo das cargas devido a deplecdo delas nas quinas, fazendo
com que ocorra um aumento do potencial ¥ mostrado na figura 54, acarretando em alteragcdes

no gradiente de pressdo e na velocidade, conforme figuras 55 e 56.

141555 0’0 © ooo'oooOooo T
)

1.2 o ]
o

l0jooooooooooao nnnngnnnnnn
=]

0.8 - o E
g o o

=
S

= 0.6 o antes da contragdo a ]

© depois da contragdo
0.4 B
o
0.2 ol
T T T T T
0.0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0
y/H

Figura 51 — Perfil de velocidade para escoamento em um canal com contragao.
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Figura 52 — Concentra¢do n. Em a) @ = 0,002 e em b) @ = 0,008.
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Figura 53 — Concentragdo n~. Em a) ® = 0,002 e em b) @ = 0,008.
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Figura 54 — Potencial y. Em a) ® = 0,002 e em b) @ = 0,008.
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Figura 55 — Pressdao p. Em a) ® = 0,002 e em b) @ = 0,008.

4.3.2 Aproximacao para os efeitos de quina

A descricdo fisica desses efeitos que dizem respeito a movimentacao das cargas perto
das quinas é muito complexa, mas podemos tentar de alguma forma encontrar uma aproximacao
coerente com o fenomeno. Como constatado experimentalemente por (AE; YANG, 2008),
perto das quinas hd uma variagdo no potencial zeta nas paredes, ocasionando uma alteracao na
velocidade resultante naquela regido. Aqui, inicialmente a proposta € causar uma perturbagao

externa no potencial, a qual vamos considerar que se deve a cargas pontuais situadas na regiao
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Figura 56 — Velocidade u. Em a) ® = 0,002 e em b) @ = 0,008.

do bocal préximo as quinas, conforme figura 57. Vamos considerar que as cargas estao muito
distantes uma da outra, ouseja desprezaremos a interacao isolada entre as mesmas. Além disso
consideramos que a interacdo das cargas com a parte do canal antes do bocal é desprezivel,
supondo assim que a concentracio de fons neste local permanece estdvel, ou seja, as deplecdes
comecam a ocorrer quando o fluido chega dentro do bocal, na regido com gradiente vermelho
intenso na figura 57. Sabe-se da teoria do eletromagnetismo que o potencial @(x,y) devido a

uma carga pontual elementar é dado por:

Ke
) = , (4.16)
P) V(x—=x0)2+ (y —0)?

Figura 57 — Ilustracdo da proposta de perturbagcdo do potencial y através de cargas pontuais proximo as
quinas do bocal.

onde P(xp,yo) € o ponto onde a carga estd situada, K é a constante dielétrica do meio e e a
carga elementar. Neste sentido, o potencial y;, nas paredes na regido perto do bocal € a soma do

potencial zeta de referéncia com o potencial devido a carga pontual, v, = {o + ¢, e pode ser
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escrito como:

)
vV (x—x0)2+ (y—0)?

vy ="0Co |1+ : (4.17)

onde definimos @ = KeHV ¢/ Cg como sendo uma constante que depende também do gradiente
de potencial externo V¢, ou seja, quanto maior V¢, maior é a velocidade eletroosmdtica e
consequentemente serdo sentidos efeitos mais acentuados no potencial Y, perto do bocal. Por
outro lado, a medida que a distancia da carga aumenta em relacdo a parede do canal, o potencial
devido a ela diminui e y;, — {o na expressio (4.17). Fazendo y,, = y;{p, x=x"H e © = 0" H,

na forma adimensional, temos:

yi=1+ 2 . (4.18)
VO =52+ (= yp)?

De acordo com (PROBSTEIN, 2005), o potencial nas quinas perto da parede do bocal
tem uma dependéncia com o inverso da raiz quadrada da concentracdo, y, ~ n~1/2. Neste
sentido, podemos dizer que a concentragdo depende do inverso do quadrado do potencial, o que

nos leva a escrever a seguinte relagdo:

CZ
n,= nbc?oz, (4.19)

p
onde denotamos por n. 0 valor da concentrag@o na parede do canal sem considerar os efeitos de
quina. Quando v, tende ao potencial zeta da parede, os efeitos de quina sdo despreziveis € a
distribui¢do da concentrag@o idnica € dada por n, = ny. Por outro lado, se ¥, aumenta devido
aos efeitos de quina, a concentragdo idnica diminui, representando assim a deplecao das cargas
naquela regido. Explicitando v, e escrevendo a expressio (4.19) na forma adimensional, temos:

*
n
* bc

n, = 5 (4.20)

a)*

VO =52+ 07 = 3p)?

1+

Com esta proposta, as equacoes (4.18) e (4.20) foram implementadas nos contornos perto das
paredes do bocal. O restante das condi¢Oes de contorno para as paredes, entrada e saida, sdao

idénticas as usadas no canal de placas planas paralelas mostradas nas se¢oes 4.1.1 e 4.1.2.

4.3.3 Resultados para a contracdo/expansao

Os resultados do efeito da perturbacao causada pela imposi¢ao dessa carga pontual no

centro do bocal em um ponto fixo, sdo mostrados nas figuras 58-63. As figuras 58 e 59 mostram
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T e n~ respectivamente, em (a) para ®* = 0,002

as distribuicdes das concentragdes idnicas n
onde quase ndo se nota os efeitos elétricos de quina e em (b) para @* = 0,008 onde nota-se
varia¢do acentuada das concentra¢des proximo ao bocal. Essas alteracdes estdo diretamente
ligadas ao gradiente de potencial, que aumenta conforme o valor ®* cresce, como mostrado na
figura 60. Finalmente os efeitos elétricos nas quinas causam alteracdo pressdo e na velocidade
perto do bocal conforme figuras 61 e 62 . Aumentado a velocidade eletroosmética, ou seja, o
gradiente de potencial externo, o fluxo de fluido tende a ficar mais préximo do centro do canal,
como mostra a figura 63, contribuindo por exemplo no caso da mistura de fluidos, para que isso

ocorre de forma mais eficiente, conforme mostra a figura 64.
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(@) (b)

Figura 58 — Concentra¢do n™. Em a) ®* = 0,002 e em b) ®* = 0,008.
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Figura 59 — Concentragdo n~. Em a) * = 0,002 e em b) @* = 0,008.

A figura 65 mostra as curvas do potencial ¥ em funcao da perturbagdo aplicada. Para
o* = 0, ndo existe perturbagdo e as curvas do potencial representadas por quadrados € similar a
curva obtida para o canal de placas paralelas. Impondo @* = 0.001, curvas representadas por
circulos, nota-se um aumento no valor absoluto de y no centro do bocal e logo apds a expansao
V¥ se aproxima de zero novamente, indicando a diminui¢@o do efeito da perturbagdo fora do
bocal. Aumentando o parAmetro de perturbacdo, @* = 0.003, curvas representadas por triAngulos
apontando para cima, nota-se um aumento ainda mais acentuado no potencial dentro da contragdo
e depois da expansdo do canal. Para ®* = 0.006, curvas representadas por tridngulos apontando

para baixo, o efeito da perturbacdo faz com que o potencial tenha aproximadamente o0 mesmo
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Figura 60 — Potencial . Em a) ®* = 0,002 e em b) o* = 0,008.
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Figura 61 — Pressao p. Em a) @* = 0,002 e em b) @* = 0,008.

(a) (b)
Figura 62 — Velocidade u. Em a) ®* = 0,002 e em b) ®0* = 0,008.

valor no plat6 dentro e depois da contracdo. O comportamento das curvas de concentracao iOnica
¢ mostrado na figura 66(a). Para ®* = 0, curvas representadas por quadrados, o comportamento é
similar ao obtido no canal de placas paralelas. Se @* = 0.001, curvas representadas por circulos,

observa-se uma diminui¢do na concentragdo n*

e um aumento de n~ dentro da contragao e,
esse efeito é menor apos a expansio do canal. Quando @* = 0.003 a concentra¢do n* diminui
enquanto que n~ aumenta ainda mais e as curvas invertem de posi¢do em relagdo a concentragdo
de referéncia np, como mostra a figura 66(b). Esse efeito € ainda mais acentuado para @* = 0.006.

Desta forma, o acoplamento entre o potencial e as concentragdes € relacionado nas figuras 65
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Figura 63 — Velocidade u. Em a) ®* = 0,016 e em b) o* = 0,032.
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e 66, indicando que a varia¢do da concentracdo afetada pelo aumento do potencial devido a
perturbacio. E natural esperar que a perturbagdio imposta no bocal cause instabilidades numéricas
na concentragdo ionica e no potencial y, pois estamos forcando uma distribui¢do de cargas que
nao satisfazem as condi¢des problema inicial, mas se a perturbacdo for pequena o suficiente, o
método numérico € estavel. Os perfis de velocidade sdo afetados tanto pela perturbagcdo quanto
pela variagdo da pressao na contragdo dentro do bocal. As curvas foram obtidas no centro da
contracdo e a Fig. 67 mostra os perfis newtoniano e viscoeldstico. As curvas representadas

por quadrados correspondem a @* = 0, ou seja, variacdes do perfil ocorrem devido a variagao
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da pressdo na contracdo, e tende a formar uma crista antes da velocidade cair e ser nula na
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parede, onde os quadrados cheios correspondem a velocidade para o fluido newtoniano. Esse
efeito € mais acentuado para o fluido viscoelastico, representado com pode ser visto na curva
representada por quadrados vazios. Aumentando o efeito da perturbagido, ®* = 0.001, as cristas
sdo suprimidas como mostra as curvas representadas por circulos cheios e vazios correspondentes
ao fluido newtoniano e viscoeldstico respectivamente. Se ®@* = 0.003 o perfil forma uma crista
no centro do canal e a medida que aumenta a distincia do centro a velocidade tende a zero
rapidamente, como mostra as curvas com triangulos apontando para cima. Esse efeito é similar
ao da aplicac@o de um gradiente de pressao no canal, como visto na se¢do 4.1.4.2. Finalmente, se
o* = 0.006, nota-se a existéncia de velocidades negativas perto da parede, curvas com tridngulos
apontando para baixo. O comportamento do tensor polimérico, figura 68, corrobora com os
resultados obtidos na secdo 4.1.4.2 no sentido de mostrarem sofrer o efeito similar ao de aplicar
um gradiente de pressao negativo assim que o fluido entra na contracdo, representado pelos
pontos cheios e um gradiente de pressao positivo apds a expansao do canal representados pelos

pontos vazios.

E notével que a imposicio da perturbacdo causa instabilidades na solug¢do, como pode
ser visto nas curvas de concentracdes e de potencial obtidas. Até que € esperado, pois estamos
impondo condi¢Oes desconhecidas para o escoamento. Uma das propostas para estudos futuros
€ fazer simulagdes com um bocal em formato triangular conforme mostra malha da figura 69
gerada usando a HiG-Flow. Além disso, variacdes da proposta feita aqui podem ser realizadas,
como por exemplo, ao invés de considerar uma carga pontual pode-se levar em conta uma
superficie carregada, ou mesmo uma nova distribui¢do de cargas no bocal. Também deve-se
implementar outras condi¢des de contorno para a concentracao idnica nas paredes, tudo isso afim

de tentar melhorar os resultados obtidos, bem como a conexdo numérica-tedrica-experimental.
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Figura 69 — Uma das propostas para simula¢des numéricas futuras.
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CAPITULO

CONCLUSAO

Foram estudados escoamentos eletroosméticos entre placas planas e em um bocal. Foram
utilizados os modelos de Poisson-Nernst-Planck e de Debye-Hiickel. No que diz respeito as
simul¢des nos canais de placas planas paralelas, este foi o inicio da resolu¢dao dos problemas
eletroosmoticos que podem ser feitas com a HiG-Flow. Como o c6digo ainda estd sendo desenvol-
vido, fizemos todas as verificagdes dos resultados obtidos. Além dos escoamentos newtonianos,
o modelo viscoelastico de PTT fora estudado e, existe com certeza a possibilidade do estudo de
varios outros modelos e, espera-se que a partir destes estudos, novas fronteiras sejam rompidas
no que diz respeito aos escoamentos eletroosméticos. Para as simulacdes realizadas com o
potencial dependente do tempo, foi foi verificado que o efeito de ¢(7) é o mesmo causado por
y(t). Além disso, os resultados mostraram que a velocidade e a tensdo de cisalhamento evoluem
em sincronismo com a oscilagdo do potencial apds um certo periodo de sua aplicacdo, enquanto
que a tensdo normal mostra um atraso na resposta as oscilacoes de y(t), e a magnitude deste
componente diminui até chegar a um valor de equilibrio que € igual a sua média temporal

calculada levando em conta apenas a variacao do potencial oscilante.

Nas simulacdes realizados no bocal, tentamos reproduzir os vortices formados préximos
as quinas na contraciao. Entendemos que para tanto, a proposta feita é apenas uma idéia para tentar
descrever o problema. Esperamos que a proposta da aproximacao numérica no bocal abra uma
gama de possibilidades de novas idéias para tentar melhorar as simulacdes desses escoamentos,
atraindo e integrando diversos pesquisadores de maneira a contribuir no aperfeicoamento das

técnicas numéricas para a descri¢dao do fendmeno fisico.
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CAPITULO

SIMULACAO COM O HIG-FLOW

Todos os resultados foram obtidos através do sistema HiG-Flow, que foi desenvolvido
pelo pesquisador da universidade de Sdo Paulo, o profesor Antonio Castelo Filho. Esse sistema é
compartimentado e possui diferentes mdédulos de solu¢do para escoamentos de fluidos, permitindo
assim a implementacao de diferentes técnicas para a solu¢do do problema desejado. J4 existem
modulos que resolve a equacido de movimento newtoniano e ndo-newtoniano com alguns modelos
constitutivos, como o Oldroyd-B, Giesekus e PTT. Além disso, a HiG-Flow permite realizar
simulacOes em qualquer dimensdo, onde o usudrio faz a escolha em tempo de compilacdo. Os
arquivos de entrada permite ao usudrio escolher entre as técnicas numéricas implementadas,
além de entrar com os parametros necessarios para a simulacdo. Para os estudos realizados neste
trabalho, foi desenvolvido o médulo que diz respeito a escoamentos eletroosmoticos e, € claro,
com relevante colaboracdes do professor Castelo e também do professor Alexandre M. Afonso

da universidade do Porto.

As opcdes disponiveis atualmente na HiG-Flow que possibilita a simulacdo do escoa-

mento eletroosmotico serdo abordadas neste apéndice.

A.1 Compilacao

Primeiramente, deve-se escolher a dimensao e os médulos a serem usados na simulacao,
isso em tempo de compilagdo. As escolhas dos mdédulos a serem compiladas pode ser feita no
arquivo "Makefile". Para simulagdo de escoamentos eletroosmoticos de fluidos viscoelasticos,
deve-se compilar o médulo newtoniano que € base para todos os tipos de problemas e o médulo
eletroosmotico viscoeldstico. A dimensao desejada para a simulacdo € escolhida diretamente no
terminal de comando em tempo de compilagdo. Por exemplo, para simulagdes bidimensionais,
basta realizar o comando "make DIM=2"e todos os moddulos incluidos pelo usudrio serdao

compilados.
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A.2 Dados de entrada

Realizada a compilacido da HiG-Flow, o usudrio deve escolher a técnica numérica através

dos arquivos de entrada. Arquivos:

" load.contr" - este arquivo tem 7 entradas e tem que ser lido para todos os tipos de escoamentos

que se deseja simular. Para explicar o conteido de cada entrada, a primeira coluna da tabela 2 d4

a descricdo do controle e a segunda coluna lista as escolhas disponiveis:

Tabela 2 — Arquivo de entrada dos controladores gerais do escoamento ".load.contr" .

Nome do controlador-Descricao

valor de entrada = Descricdo

’projtype”’-Método da projecao:
“flowtype” -Escoamento:

“modelflowtype”-"Tipo de Forca":
“tempdiscrtype”-Discretizagdo temporal:

“spatialdiscrtype”-Discretizagdo espacial:

”convecdiscrtype”-Termo convectivo (u - Vu):

”secondconvecdiscrtype”-Upwind de ordem > 2 :

0 = ndo incremental, 1 = incremental.

0 = newtoniano, 1 = newtoniano generali-
zado, 3 = viscoelastico.

0 = ndo eletroosmotico, 1 = eletroosmatico.
0 = euler explicito, I =RK2,2=RK3,3 =
euler semi-implicito, 4 = crank-nicolson,

5 = BDF2.

0 = segunda ordem.

0 = diferencas centrais, 1 = upwind de
primeira ordem, 2 = upwind de ordem
maior ou igual a 2.

0 = coeficiente modificado, 1 = CUBISTA,
2 = QUICK.

onde RK2 e RK3 sdo os métodos explicito de runge-kutta de segunda e terceira ordem respecti-

vamente.

" load.eocontr" - este arquivo de controle é exclusivo para escoamentos eletroosméticos e

tem apenas duas entradas pra leitura. A primeira coluna da tabela 3 descreve o controle e a

segunda mostra as op¢des disponiveis.

Tabela 3 — Arquivo de entrada dos controladores para simulagdo de escoamento eletroosmotico

" load.eocontr" .

Nome do controlador-Descri¢ao

valor de entrada = Descricao

”eomodel”’-Modelo eletroosmoético:

”convecdiscrtype”-Termo convectivo (u-Vn

0=PNP, 1 =DH.
0 = diferencas centrais, 1 = CUBISTA,

".load.visccontr" - este arquivo tem 3 entradas e é exclusivo para escoamentos viscoeldsticos. A

primeira coluna da tabela 4 descreve o controle e a segunda mostra as op¢des disponiveis.
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Tabela 4 — Arquivo de entrada dos controladores para simulagdo de escoamento viscoelds-
tico".load.visccontr" .

Nome do controlador-Descri¢ao valor de entrada = Descricao
”model”’-Modelo constituvivo: 0 = Oldroyd-B, 1 = Giesekus, 2 = PTT.
“discrtype”-Discretizacdo temporal do kernel 0 = explicita, 1 = semi-implicita.
“convecdiscrtype”-Termo convectivo (u- Vk): 0 = diferencas centrais, 1 = CUBISTA.

" load.par" - este arquivo tem 10 entradas e tem que ser lido para todos os tipos de escoamentos.

A tabela 5 da a descri¢do dos parametros a serem lidos.

Tabela 5 — Arquivo de entrada do pardmetros gerais da simulagdo ".load.par" .

Nome do parametro Descri¢dao

’step” passo de tempo inicial

“finalstep” passo de tempo final

7t tempo ¢t = sAt

>dt” marcha no tempo

“Re” nimero de Reynolds

»dts” intervalo de tempo para salvar arquivos de dados
”dtp” intervalo de tempo para imprimir arquivos de dados
“frame” numero do arquivo de saida de dados

’ts” tempo final para salvar

“tp” tempo final para imprimir

" load.eopar" - O usudrio deve entrar com 3 pardmetros necessarios para escoamentos eletroos-

moticos. A tabela 6 mostra os pardmetros a serem lidos.

Tabela 6 — Arquivo de entrada dos pardmetros eletroosméticos ".load.eopar” .

Nome do parametro Descri¢do

“alpha” Parametro adimensional o = ez(y/kgT
”delta” Parimetro adimensional 8 = ngezH? /€&
“Pe” Nimero de Peclet Pe = UH /D

" load.viscpar" - O usudrio deve entrar com 6 pardmetros necessarios para escoamentos viscoe-

lasticos. A tabela 7 mostra os paradmetros a serem lidos.

Note que os parametros "alpha"para escoamento viscoeldstico e "alpha"para escoamentos eletro-
osmoéticos sao distintos apesar de ter o mesmo nome. Restam trés arquivos para serem lidos, a

saber, ".load.domain"que carrega as informagdes sobre a geometria do dominio a ser utilizado
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Tabela 7 — Arquivo de entrada dos pardmetros viscoeldsticos ".load.viscpar" .

Nome do parametro Descri¢dao

”De” Numero de Debora De

“beta” Coeficiente de viscosidade 8 = 1,/1no
“epsilon” Parametro € do modelo PTT

”Xi” Pardmetro & do modelo PTT

“alpha” Parametro o do modelo Giesekus

” kerneltol ” Tolerancia para o estabilizador do kernel

na simulagdo, e os arquivos ".load.bc"e ".load.bcelectroosmotic"para a leitura dos dados de

fronteira.

" load.domain" - simplesmente 1€ o nimero de particdes do dominio e carrega o respectivo

arquivo para a simulacao.

" load.bc" e ".load.bcelectroosmotic" - carrega o identificador da fronteira, o respectivo arquivo
a ser utillizado na simulag@o e a condi¢do de contorno a ser imposta, sendo que o arquivo
"load.bcelectroosmotic"é usado somente para as propriedades do escoamento eletroosmatico.
Atualmente a HiG-Flow possibilita escolher as condi¢des de contorno do tipo Dirichlet e
Neumann. Para exemplificar a leitura do arquivo ".load.bc", vamos considerar um canal retangular

em duas dimensdes, conforme mostra a figura 70, com entrada e saida de um fluido newtoniano.

Condigdes na parede superior:
n-Vp=f(e,H);u= flz,H);v=f(e,H);n-Vo = fs(x,H);
V= fylz,H)sn® = fur(z, H) ;0" = fo-(2,H)

Potencial externo aplicado

Condicbes na Condicdes na

Parede superior do canal

entrada: saida:

P = fp(()~ .’/) P= fp(L'.’/)

u= fu(0,y,t) ou/dx = f,(L,y)
v=f,(0,y) Fluido em repouso dv/0y = fu(L,y)
o= ¢(0,y) + 2H - 0= fs(L,y)
n-Vy = f,(0,y) uy)=0 -V = fy(Ly)
nt = fut(0,y) n-Vnt = f.(Ly)
no = fn*(()u’/) | S ﬁ : VIF - n’(L.y)

Parede inferior do canal

Condigdes na parede inferior:
n-Vp= fle,=H);u= f(z,-H);v=f,(z,~H) :n-Vo = fy(r,-H);
U= fylr,=H);n" = fus(x,-H) ;n" = fo-(x,-H)

Figura 70 — Ilustracdo das condi¢des de contorno para escoamento de um fluido em um canal.

nz

Para este problema ilustrado na figura 70, o arquivo ".load.bc"é exatamente como mos-

trado na primeira coluna da tabela 8.

A segunda coluna da tabela 8 descreve linha por linha cada comando lido no arquivo, onde

quando denotamos "D"significa que a condicdo de contorno € de Dirichlet e "N"igual a de
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Tabela 8 — Arquivo de entrada dos condi¢des de contorno para pressao e velocidade, ".load.bc" .

arquivo ".load.bc" Descricdo

4 Quantidade de fronteiras

0 Identificador: fronteira "0"

diretorio/arquivo-bc-0  Arquivo com os pontos da fronteira "0"

000400 D, p = f,(0,y),D,u= £,(0,y,t), D, v = £,(0,y)

1 Identificador: fronteira "1"

diretério/arquivo-bc-1  Arquivo com os pontos da fronteira "1"

100000 N.n-Vp=f,(x,H),D,u= f,(x,H),D,v=f,(x,H)

2 Identificador: fronteira "2"

diretério/arquivo-bc-2  Arquivo com os pontos da fronteira "2"

001010 D, p = fp(L,y), N, du/dx = f,(L,y), N, dv/dy = f,(L,y)
3 Identificador: fronteira "3"

diretério/arquivo-bc-3  Arquivo com os pontos da fronteira "3"

100000 N.n-Vp = f,(x,—H),D, u= f,(x,—H),D,v = f,(x,—H)

Neumann. Os valores no contorno, dado pelo usudrio, sdo representados pela fungdo f;, onde
o subescrito representa a propriedade daquela fronteira, j = {p,u,v, ¢, y,n* ,n~}. Na primeira
linha da tabela 8, o valor "4"¢ a quantidade de fronteiras existentes no dominio. Na segunda
linha, "0"é o valor usado para identificar a primeira fronteira, neste caso a entrada do canal.
Na terceira linha, "diretério/arquivo"é dado o caminho do arquivo com a respectiva fronteira.
Na quinta linha, "0 0 0 4 0 0"sao escolhidas as condi¢des de contorno a serem utilizadas para
aquela fronteira. Essa sequéncia de 6 valores definem as condi¢des de contorno a serem impostas,
sendo os dois primeiros para a pressao, os dois seguintes para a velocidade u e os dois dltimos

a velocidade v e caso a simulacdo for em 3 dimensoes, tem que haver mais duas entradas para

Tabela 9 — Arquivo de entrada dos condi¢des de contorno para os potenciais elétrico e concentragdes
ibnicas, ".load.bcelectroosmotic" .

"load.bcelectroosmotic” Descri¢ao

4

0

diretério/arquivo-bc-0 D, ¢ = ¢(0,y), N, n-Vy = f,(0,y),
00100000 D, nt = £,+(0,y), D, n~ = f,-(0,y)

1

diret6rio/arquivo-bc-1 N, n-V¢ = fy(x,H), D, ¥ = fy(x,H),
10000000 D, nt = £, (x,H), D, n~ = f, (x,H)
2

diretério/arquivo-bc-2 D, ¢ = f4(L,y), N,n-Vy = fy(L,y),
00101010 N, 0 Vit = £ (Ly), N,0i- Vi~ = f,— (L, y)
3

diretério/arquivo-bc-3 N, n-V¢ = fy(x,—H), D, y = fy(x,—H),
10000000 D,n" = f,+(x,—H),D,n" = f,- (x,—H)
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a velocidade w. Neste exemplo bidimensional, figura 70, a condi¢@o de entrada para pressao e

velocidade, do canal fica da seguinte foma, conforme tabela 8:

Para a pressao: "0 0", onde o primeiro zero significa condi¢do de Dirichelet, denotado neste
texto por "D"na segunda coluna da tabela (se 0 = Dirichlet; se 1 = Neumann), e na segunda
entrada, zero significa que o usudrio deve fornecer um valor fixo f,,(0,y) para essa fronteira (se

0 = valor fixo; se 4 = dependente do tempo).

Para a velocidade u: "0 4". Primeiro valor de entrada para a velocidade, "0", assim como para a
pressao significa condi¢do de Dirichlet. A segunda entrada, "4", significa que pode ser aplicado
um valor que varie com o tempo, ou seja, essa fronteira vai ser atualizada a cada passo de acordo

com f,(0,y,7) dado pelo usudrio.

Para a velocidade v: "0 0", onde o primeiro zero significa condi¢do de Dirichelet, D, e o
segundo zero significa que o usudrio deve entrar com um valor fixo f,(0,y) para essa fronteira.
Analogamente, as condi¢des para as outras fronteiras do canal sdo impostas pela respectiva
sequéncia de entrada. Note que na saida do canal, para a pressao ("0 0") € imposta a condi¢ao
Dirichelet, "0", com valor fixo, "0", dado pelo usuario. Neumann, "1", com valor fixo , "0",
para as velocidades u ("1 0") e v ("1 0"). As fung¢des f; com os valores de cada fronteira sdo

fornecidas pelo usudrio no arquivo principal para a simulacdo, que serd descrito na se¢ao A.3.

No caso do arquivo ".load.bcelectroosmotic"mostrado na primeira coluna da tabela 9, a
leitura dos dados € andloga. Agora, na quarta, sétima, décima primeira e décima quinta linha
da tabela 9, os quatro primeiros valores impostos para condi¢cdes de fronteira diz respeito as
propriedades ¢ e y respectivamente. As quatro ultimas condi¢des a serem lidas sdo para as

* e n~ respectivamente. Os identificadores e arquivos com as fronteiras devem

concentragdes n
ser os mesmos utilizados para a pressao e velocidade, por isso s@o omitidas as descri¢des dos

mesmos na tabela 9.

Com essa descrigdo, todos os arquivos de entrada necessarios para a simulagdo foram
abordados. Para ter éxito na solugdo, deve-se entrar com todos estes dados de acordo com
o escoamento em estudo. A chamada de leitura desses arquivos € feita na fun¢do principal

"main"do problema, que deve ser fornecida adequadamente pelo usudrio.

A.3 Arquivo principal para a simulacao

Este arquivo, d4 a liberdade de escolha dos valores de entrada para as propriedades do
escoamento, e deve conter todas as informacdes necessdrias para inicializar a simulag¢do. Neste
arquivo, estao as fungdes de atribui¢cdo do dominio e da fronteira de todas as propriedades que
serdo usadas na simula¢do, cuja as rotinas para inicializagdo sao chamadas na "main". Para
o escoamento eletroosmaético de fluido viscoeldstico, a tabela 10 lista as fungdes necessarias

para inicializacdo. As fungdes atribuem valores a cada ponto do dominio de acordo com o
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que foi estabelecido pelo usudrio. Estes valores podem até variar a cada passo, desde que os
controles sejam corretamente definidos para isso. Na fun¢@o "main"é feita toda a inicializagdo da
HiG-Flow, das propriedades necessarias para a simulagcdo, e a marcha no tempo para a solucao

das equacgdes de Navier-Stokes. A tabela 11 mostra a rotina principal "main".

Tabela 10 — Cada funcdo atribui os valores iniciais e de fronteira a respectiva propriedade no escoamento.
O usudrio tem a liberdade de escolha para as entradas de cada funcio.

Nome da fung¢ado Descrigao

get_tensor(x,t) Retorna o tensor S no dominio.
get_boundary_tensor(x,t) Retorna o tensor S nas fronteiras.
get_kernel (4, tol) Retorna o tensor k.
get_kernel_jacobian(A,tol) Retorna o jacobiano do tensor k.
get_kernel_inverse(A, tol) Retorna a tranformacdo inversa do tensor. k
get_pressure(X, t) Retorna a pressao p no dominio.
get_boundary_pressure(x, t) Retorna a pressdo p nas fronteiras.
get_velocity(x,t) Retorna a velocidade u no dominio.
get_boundary_velocity(x,t) Retorna a velocidade u na fronteira.
get_electroosmotic_phi(x,t) Retorna o potencial ¢ no dominio.
get_boundary_electroosmotic_phi(x,t) Retorna o potencial ¢ na fronteira.
get_electroosmotic_psi(x,t) Retorna o potencial ¥ no dominio.
get_boundary_electroosmotic_psi(x, t) Retorna o potencial y na fronteira.
get_electroosmotic_nplus(x,t) Retorna o potencial n™ no dominio.
get_boundary_electroosmotic_nplus(x,t) Retorna o potencial nt na fronteira.
get_electroosmotic_nminus(X, t) Retorna o potencial n~ no dominio.

get_boundary_electroosmotic_nminus(x,t) Retorna o potencial n~ na fronteira.

Para finalizar, um looping com a fung¢@o higflow_solver_step_electroosmotic_viscoelastic(ns)
¢ realizado para que a equacdao do movimento seja resolvida para cada passo de tempo. Essa
funcio efetua exatamente o procedimento descrito na secao 3.3. Isso € tudo que o usudrio precisa

para realizar a simulag@o de um escoamento eletroosmético ndo newtoniano.
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Tabela 11 — Fungdo principal do programa, onde sdo criados os solvers, dominios, propriedades da
simulagdo. Todas as rotinas abaixo devem ser chamadas pelo usudrio na "main"

programa principal "main" Descricao
higflow_initialize(argc, argv, myrank, ntasks); Inicializa o resolvedor
higflow_solver x ns = higflow reate(); Cria o resolvedor para as
equacoes de NS
higflow_load_data_files(argc, argv,ns); Carrega os arquivos de entrada
higflow_load_parameters(ns); Carrega os parametros da
simulcao.
higflow_load_controllers(ns); Carrega os controles da
simulagao.
higflow_set_external_functions(ns); Estabelece as fungdes para o
usudrio inicializar o dominio.
higflow_load_electroosmotic_controllers(ns); Carrega os controladores
eletroosmoticos.
higflow_load_electroosmotic_parameters(ns); Carrega os parametros
eletroosmaticos.
higflow_create_domain(ns, cache, order); Cria o dominio de propriedades
newtoniana.
higflow_create_domain_electroosmotic(ns); Cria o dominio de propriedades
eletroosmatica.
higflow_createqomain_viscoelastic(ns); Cria o dominio de propriedades
viscoelastica.
higflow_initialize_domain(ns, ntasks, myrank, order); Inicializa o dominio da
simulacao.
higflow_load_viscoelastic_controllers(ns); Carrega os controladores
viscoelastico
higflow_load_viscoelastic_parameters(ns); Carrega os parametros
viscoelastico.
higflow_initialize_boundaries(ns); Inicializa as fronteiras.
higflow_create_ditributed_properties(ns); Cria as propriedades
newtonianas.
higflow_create_ditributed_properties_electroosmotic(ns); Cria as propriedades
eletroosmatica.
higflow_create_ditributed_properties_viscoelastic(ns); Cria as propriedades
viscoelastica.
higflow_initialize_distributed_properties(ns); Inicializa as propriedades
da simulagdo.
higflow_create_solver(ns); Cria o resolvedor de
sistemas lineares.
higflow_load_properties(ns); Carrega as propriedades

da simulagdo.
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