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Resumo

Compésitos sao materiais de moldagem estrutural, constituidos por uma fase
continua polimérica, matriz, e por uma fase descontinua, elemento de reforco. Além
desses constituintes, aditivos também podem estar incorporados ao material, tais como
corantes, agentes cataliticos, retardadores de chama, etc. Um dos processos de
fabricacdo de materiais compdsitos € a pultrusido, que consiste em puxar um feixe de
fibras através de um banho de resina e entdo por um molde aquecido, onde ocorre a
reacdo de cura. O desafio associado a esse processo corresponde a producdo de um
material que atenda a expectativas estruturais desejadas, de acordo com a aplicagdo,
com o menor custo de produg@o. A cinética de cura da resina poliéster aqui estudada foi
determinada pela calorimetria diferencial de varredura (DSC). Os pardmetros do modelo
da cinética de cura da resina foram estimados por um programa de estimacdo de
parametros, escrito em linguagem Fortran, tendo como entrada dados de taxa de calor e
de tempo, decorrentes das andlises térmicas realizadas. As equacdes diferenciais,
provenientes do balango de energia no sistema e do modelo da cinética de cura, foram
resolvidas pela abordagem de fluidodindmica computacional (CFD), tendo como
objetivo simular o processo de pultrusdo e posteriormente otimizd-lo. O uso de CFD
para essa finalidade € ainda pouco explorado. Informacdes sobre a distribuicdo de
temperatura e de grau de cura do material durante o percurso ao longo do molde sdo
assim obtidas. De modo a minimizar custos € maximizar a qualidade do material, um
calculo de otimizagdo foi implementado no processo, o qual consiste em encontrar o
ponto operacional 6timo equivalente a taxa minima de energia utilizada para produzir o
material.
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Capitulo I

Introducao

1.1.Visao Geral

Compositos sdo materiais de moldagem estrutural, constituidos por duas ou mais
fases macroscdpicas e com propriedades mecanicas iguais ou melhores que as de cada
componente isolado. Os compdsitos poliméricos sdo constituidos por uma fase continua
polimérica, matriz, ¢ uma fase descontinua, o elemento de reforco. Normalmente o
elemento de reforco € formado por fibra de vidro, aramida ou de carbono dependendo
da aplicacdo final. Além desses constituintes, podem-se incorporar aditivos ao material,
como corantes, agentes cataliticos, retardadores de chama, etc. A fabricacio do
compdsito polimérico € o resultado do processo de cura da resina. A cura se caracteriza
pela reagdo de polimerizacdo da resina sobre o reforco utilizado, conferindo resisténcia
mecanica ao material, bem como alteracdes fisicas significativas, como variacdes de

massa especifica e viscosidade (MEYER, 1985).

Compdsitos poliméricos tém muitas vantagens sobre os materiais metalicos; sao
leves, apresentam alta resisténcia a corrosio, baixo custo de manufatura e seu uso vem
crescendo sobremaneira no mundo e no Brasil para as mais variadas aplicacdes

(CONTANT et al., 2004).

Compositos poliméricos sdo usados na fabricacdo de pecas para diversos setores
industriais, em particular para as inddstrias naval, automobilistica, eletronica,
construgdo civil e aeroespacial. Atualmente, o emprego de materiais compodsitos de
matriz polimérica como refor¢o em estruturas nas industrias do petréleo e aerondutica

tem se tornado uma prética industrial comum (BANK e GENTRY, 2001).

Existem diferentes processos de fabricagdo de compdsitos como por exemplo:
autoclave, enrolamento filamentar, RTM (Resin Transfer Molding), pultrusdo, etc.
Neste trabalho, estuda-se o processo de pultrusdo que se baseia na produ¢do continua de
materiais de secdo transversal uniforme das mais diversas geometrias, o que lhe oferece

vantagens como alta produtividade e baixo custo.



No processo de pultrusdo, fibras sdo saturadas em um tanque com resinas e
continuamente puxadas através de um molde aquecido, onde ocorre o processo de cura.
Geralmente o molde € aquecido por resisténcias elétricas acopladas em sua superficie e
possui uma cavidade interna na qual o material é moldado. O calor, proveniente das
resisténcias elétricas, aquece o material e ativa a reacdo de cura (reacdo de
polimerizacdo da resina). O esquema do processo € representado conforme mostra a
Figura 1.1. As caracteristicas do compdsito pultrudado, com uniformidade da secdo do
perfil, dispersdo da resina, distribuicdio e alinhamento das fibras resultam em

compositos de 6tima qualidade.

reforcos :
‘Tovings e mantas)
lll . impregnacéo core
.\ daresina P
'.\\ ................. " . ! . Ao
lll L. e
-":_." ................  § ".‘__,__d?_\‘ J ]
molde $O_O
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. tracionamento

Figura 1.1. Esquema do equipamento de pultrusao.

O desafio associado a esse processo corresponde a produgdo de um material que
atenda a expectativas estruturais desejadas, de acordo com a aplica¢do, com o menor
custo de producgdo. Para essa questdo ser atendida o processo deve ser conduzido dentro
de uma faixa operacional, como por exemplo, a temperatura ndo pode ser muito
elevada, pois a liberacdo de calor pela reacdo de cura, exotérmica, pode degradar a

resina. Ao mesmo tempo um valor baixo pode ser insuficiente para ativar a reacao.

O uso da simulagdo computacional no processo de pultrusdo vem crescendo,
tendo como principal objetivo ajustar as varidveis de processo. Para tal, faz-se uso de
um modelo matemético constituido de equagdes diferenciais parciais que descrevem o
fendmeno em estudo (estudo térmico e cinético), com solugdes baseadas em métodos
numéricos. Assim, obtém-se dados a respeito da distribuicao de temperatura, bem como

o grau de cura da resina ao longo do molde estudado.



A otimizacdo do processo de pultrusdo visa a obtencdo das melhores varidveis
de processo para a producdo de um compdsito com grau de cura e propriedades
desejadas, tais como: velocidade de puxamento do compdsito pultrudado; taxa de calor
fornecida aos aquecedores; posicdo dos aquecedores. Deve-se atentar que essas
varidveis devem estar dentro de valores operacionais aceitiveis e que visam a
minimizagdo de gasto energético utilizado nos aquecedores, uma das utilidades mais
caras em uma industria quimica, aumentando assim o lucro. Normalmente, as varidveis
ajustiveis para a otimizac¢dao do processo sdo a velocidade operacional e a temperatura
do sistema de aquecimento do molde (PAGANO et al., 2006, COELHO e CALADO,
2002, SRINIVASAGUPTA et al., 2003).

1.2.0Dbjetivos

Os objetivos deste trabalho foram:

Determinar os parametros do modelo cinético autocatalitico mais utilizado na
literatura para descrever a reagdo de cura de uma resina utilizada por uma empresa

nacional, localizada no Rio de Janeiro.

Realizar a simulac@o do processo de pultrusao, utilizando o modelo determinado
da cinética de cura e um programa de CFD, permitindo a obtencdo de informacdes sobre
a distribuicdo de temperatura e da evolugdo da cura do material durante o percurso pelo

molde.

Otimizar o processo de pultrusdo visando a redu¢do do consumo de energia. O
problema € entdo representado por uma fun¢@o objetivo, a qual representa o custo a ser
minimizado, incluindo um limite minimo de grau de cura a ser obtido no final da

reacao.

Portanto a fim de prever ou evitar problemas no compdésito pultrudado final, a
simulacdo e a otimiza¢do computacionais do processo sdo ferramentas auxiliares com o

intuito de substituir a atividade experimental exaustiva na busca por um ponto 6timo.



Capitulo II

Revisao Bibliografica

2.1Resina

O método mais usual de se classificar os polimeros é de acordo com seu
comportamento térmico e mecanico. De acordo com MANO (1985), as caracteristicas

de fusao sao a base da classificacao dos polimeros em termorrigidos e termoplasticos.

Os termoplésticos sdo polimeros de cadeias longas e lineares ou ramificadas,
permitindo sua moldagem por aquecimento. Esses possuem ligacdes quimicas fracas
(van der Waals) as quais, sob aquecimento, sdo rompidas facilmente permitindo maior
movimentagdo das cadeias poliméricas garantindo caracteristicas de reprocessabilidade

e de reciclagem.

Os termorrigidos ao serem aquecidos assumem estrutura tridimensional
formadas por ligagdes cruzadas covalentes cujo rompimento se dd somente com a
introducdo de elevada quantidade de energia, com a consequente degradacdo do
polimero, tornando-se insoldveis e infusiveis. Sendo assim, tais materiais sdo de dificil

reciclagem apds terem adquirido sua forma final.

Uma matriz polimérica pode ser formada por resinas termoplasticas (acrilico,
nylon e poliestireno) ou termorrigidas (poliéster isoftélica, fendlica e ep6xi). Embora
resinas termorrigidas sejam frageis a temperaturas ambientes e ndo possam ser
remodeladas por meio de aquecimento, ao contrdrio dos termoplésticos, elas possuem
alta resisténcia a tracdo, excelente resisténcia quimica e a solventes, estabilidade térmica
e dimensional e boa resisténcia a fluéncia e excelentes propriedades de fadiga. Além
disso, as resinas termorrigidas sdo mais facilmente processadas em virtude de sua baixa
viscosidade. Por esses motivos, as resinas termorrigidas sdo preferencialmente

utilizadas para fabricacdo de compdsitos poliméricos (CALADO e ADV ANTI, 2000).

As resinas utilizadas neste trabalho foram as isoftélicas pertencentes ao grupo

das resinas poliésteres, conforme mostra a Figura 2.1.

As resinas isoftdlicas sdo resinas poliésteres insaturadas e uma das mais

utilizadas na construgdo civil devido ao seu bom desempenho com excelentes

4



propriedades mecanicas e quimicas (GORNINSKI, 2002). As resinas isoftdlicas

originam-se de um didcido, 4cido isoftélico, ilustrado na Figura 2.2.

[

| - Resina poliéster insaturada

- Tipo isoftalica

- Tipo ortoftilica

{— Com retracio
- Sem retracio
- Resina epoxi
Re sina termofixa| - Ester vinilico
|
| - Poliuretano
| | - Resina fendlica
i

: | = Epoxi = pixe
Resinas  JResina modificada com pix £ .

El = Uretano — pixe

- Metilmetacrilato

. , : - Glicerol estireno - metilmetacrilato
Mondmero metilmetacrilato )
- Metacrilato de alto peso molecular

- Metacrilato uretano

Figura 2.1. Classificacdo das resinas.

COOH

COOH

Acida isoftdlico

Figura 2.2. Estrutura molecular do dcido isoftélico.

Os grupos funcionais carboxila em posicdo meta nao interfere acentuadamente
no crescimento da cadeia polimérica; com isso € possivel obter um produto com maior
resisténcia mecanica. O alto peso confere ao polimero baixa sensibilidade a dgua e alta
resisténcia quimica (GORNINSKI, 2002). A Figura 2.3 apresenta a configuracdo da

resina poliéster insaturada isoftdlica.
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Figura 2.3. Configuracdo da resina poliéster insaturada isoftalica.

2.2Reacao de Cura

Polimerizagao € o processo no qual unidades de mondmero sao ligadas por meio
de reacdo quimica para formar cadeias longas. Sdo essas cadeias longas, lineares,
ramificadas ou cruzadas, que destacam os polimeros de outras espécies quimicas e lhes

conferem suas propriedades especiais (FOGLER, 2008).

A reacdo de polimerizagdo, também chamada de cura, das resinas termorrigidas
envolve modificacdes do estado liquido de baixa massa molar para s6lido com alta
massa molar. Em virtude da reacdo de cura ser exotérmica, o calor gerado pela mesma

contribui para o aumento da temperatura média do meio reacional (STROLLER, 2005).

Existem duas abordagens para a cinética de cura: fenomenoldgica (nivel
macroscopico) e mecanicista (nivel microscopico), a qual sugere uma cinética que
considera cada reacdo elementar durante o processo. Conforme CALADO e ADVANI
(2000), raramente os modelos mecanicistas sdao utilizados para modelar a cinética de

cura de resinas termorrigidas devido a maior dificuldade de implementacdo.

Uma vez que os modelos macroscopicos, descritos neste trabalho, sao empiricos
ndo h4 uma descri¢do clara das reagdes elementares ocorridas durante a cura. Esses

modelos sdo baseados na seguinte equacdo (PRICE et al. 1979, MA et. al. 1985):

Fa = K(T)f(a) 2.1)
em que r,= taxa de reacdo; T = temperatura; @ = grau de cura e f (&)= funcdo que

representa a influéncia da resina reagida, a qual € determinada para cada sistema resina-

fibra. K(T) = constante reacional definida pela equac¢do de Arrhenius, dada por:



0® 2.2)

em que: Ko = fator pré-exponencial; R = constante dos gases; E

a

= energia de
ativacdo.

A Equagdo 2.3 corresponde a um modelo autocatalitico, usado para representar a

cinética das resinas isoftalicas:

fl@)=0-K[T)a")1-a)" 2.3)
em que: (m+n) = representa a ordem da reacio; K = descrita pela equagio de
Arrhenius; f (&) varia conforme o tipo de resina e das condi¢cdes experimentais.

Nao se encontram na literatura valores convergentes para os parametros
cinéticos do modelo autocatalitico. Como forma de validagdo do modelo cinético, pode-
se medir experimentalmente o grau de cura da resina em funcdo do tempo e da
temperatura (CARLONE et al,. 2006). A técnica mais empregada para medicdo dos
parametros cinéticos € o calorimetro diferencial de varredura (DSC, Differenttial
Scaning Calorimeter), o qual consiste no monitoramento do grau de cura através do
calor gerado durante a reacdo. A suposicdo de que o calor gerado por uma reagdo
quimica é proporcional a extensdo da cura, permite determinar os parametros cinéticos a

partir da andlise das curvas de DSC obtidas nos modos isotérmicos ou ndo isotérmicos.

Neste trabalho os parametros cinéticos do modelo autocatalitico foram
determinados pela estimacdo ndo linear, pelo principio da maxima verossimilhanga,

usando o programa presente em PAGANO (2008), em linguagem Fortran.

Como a reacdo de cura de resinas termorrigidas é exotérmica, os modelos mais
usuais consideram que o grau de cura pode ser relacionado ao calor (entalpia) liberado

durante a reacdo. Logo, a seguinte relacao é utilizada:

2.4)




em que: AH(f) = entalpia em um instante especifico da reacdo; AH , = entalpia

total (ou calor total de reacdo) no final da reacdo de cura; ou seja, quando & =¢, . (grau

max

de cura maximo), a taxa de reac@o pode, entdo, ser representada pela seguinte equagao:

da 1 dH()

dt AHp di ¢

(2.5)

Para a medicdo da taxa cinética, representada pela Equacgdo 2.5, mede-se a taxa

dg

Q= dt , fornecida pelo DSC.

de calor da reagdo,

A entalpia total da reacdo, &t é calculada por meio da drea abaixo da curva.

Matematicamente, temos:

arrp = 1[40,
Mg g dt (2.6)

em que: Me = Massa utilizada no experimento; ¥ = Instante final de reago.

O grau de cura em determinado tempo é definido como sendo a razdo entre a

entalpia em um tempo t, Ar | e a entalpia total de reagio, AHT .

AH, 1 dQ
alt) = = —d

AH:  m AHp-p dt 2.7
Consequentemente,
dat 1 d @

~F

(2.8)

A Equagdo 2.8 mostra que a taxa de cura varia proporcionalmente a taxa de calor
liberado pela reagdo, indicando como os efeitos térmicos e cinéticos estdo relacionados

(CALADO E ADVANTI, 2000)



2.3Pultrusao

O processo de pultrusdo € um processo continuo por meio do qual materiais
compdsitos com perfil de secdo transversal constante sdo fabricados. Caracteristicas
como uniformidade da secdo do perfil, distribuicdo e alinhamento das fibras conferem
ao composito 6tima qualidade final. Dessa forma, os materiais compdsitos possuem

bom valor comercial além de apresentar altas taxas de producao (TREVOR, 2000).

Os primeiros trabalhos sobre pultrusao foram publicados nos EUA na década de
50 por Goldsworthy com a constru¢do de uma pultrusora vertical. Ao final da mesma
década, diferentes tipos de perfil estavam sendo produzidos. Nos anos 70, comegaram a
surgir aplicacdes diretas na drea de engenharia, com a utilizacdo de compdsitos
pultrudados. Nos anos 80, surgiram as primeiras aplicacdes na industria civil e nos anos
90 os primeiros perfis de grande porte, ampliando o campo de utilizacdo de materiais

pultrudados (KERSTING, 2004).

A pultrusio consiste em um processo continuo automatizado para produgdo de
compdsitos. Nela, fibras e mantas de fibra, organizadas em uma série de rolos e
carretéis, sdo puxadas através de uma sec¢do de impregnacdo em um banho de resinas
termorrigidas, j& com os devidos aditivos (aceleradores, catalisadores, corantes, dentre
outros), Figura 2.4, seguindo para uma secdo de pré-conformacgdo, onde o excesso de
resina € removido. Sistemas de guias permitem posicionar as fibras conforme a Figura
2.5, ja impregnadas, de modo que entrem de maneira organizada para serem moldadas
na cavidade do molde aquecido, Figura 2.6, onde ocorrerd a reacdo de cura da resina

(KERSTING, 2004).

Figura 2.4. Impregnacdo das fibras em tanque de resina.



Figura 2.6. Moldes de pultrusdo com cavidades de diferentes geometrias.

Para a construcdo de um molde de pultrusdo, deve-se utilizar um material com
alta condutividade térmica, tal como ago-carbono. Geralmente, resisténcias elétricas sao
posicionadas na superficie externa do molde para aquecer o material; porém, o sistema
de aquecimento também pode ser baseado a vapor, banho de 6leo, etc., e ainda possuir

secdes de pré-aquecimento e resfriamento (SRINIVASAGUPTA, 2003).

Os compositos pultrudados sdo passiveis de adquirir diversas formas e
tamanhos, como representado na Figura 2.7. A dltima secdo de um equipamento de

pultrusdo € o sistema de tracdo, que puxa o composito pultrudado até a se¢ao de corte.
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Figura 2.7. Perfis pultrudados.

As propriedades fisicas e quimicas dos compdsitos, tais como resisténcia térmica
e elétrica, rigidez, relacdo tensdo-deformacgdo, resisténcia a elevados niveis de
temperatura, resisténcia a corrosdo, propriedades elétricas, flamabilidade e
condutividade térmica, dependem principalmente do tipo de resina que compde a matriz

polimérica (VIEIRA, 2008).

A principal fun¢ao das fibras € suportar os esfor¢os mecanicos sobre o material.
Na pultrusdo, as fibras em roving sdo alinhadas conferindo resisténcia na direcao
longitudinal. As mantas sdo utilizadas para aumentar a resisténcia e a rigidez transversal
do material e, também, tém como fun¢do proteger as fibras de danos em sua superficie e
auxiliar a adesdo com a matriz polimérica. Normalmente as fibras mais utilizadas para o
processo de pultrusdo sdo feitas de vidro, carbono e poliéster (KERSTING, 2004). As
caracteristicas desejaveis para a maioria das fibras sdo elevada resisténcia mecénica e

baixa massa especifica (ALMEIDA, 2004).
A Figura 2.8 mostra um equipamento de pultrusio.

As varidveis de operacdo com maior relevancia no processo de pultrusdo sdo a
velocidade de operacdo e a temperatura. A velocidade € geralmente configurada em
torno de um intervalo entre 0,1 a 1,0 m/min; no entanto, esse intervalo varia de acordo

com o sistema reacional.
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Figura 2.8. Desenho esquemadtico de uma méquina de pultrusio e etapas envolvidas no

processo de funcionamento.

Valores baixos de velocidade requerem pouca energia para curar o material, ja
que o tempo de residéncia no molde € maior, porém representam uma baixa taxa de
producdo de compodsito polimérico. Em contrapartida, valores de velocidade muito
elevados necessitam de um maior fluxo de calor para que ocorra a cura completa da
resina dentro do molde resultando em uma maior taxa de produ¢do de material. Porém,
maior é o valor da temperatura que também nao pode exceder o valor limite de

degradacao da resina.

Logo, deve-se evitar o superaquecimento do material ja& que ha calor liberado
pela reacdo de cura da resina e também devido a baixa condutividade térmica do
compdsito retendo calor (BAI et al, 2008). Em contrapartida, valores muito baixos de
temperatura nao ativam a reacdo de polimerizacdo. Dessa maneira, verifica-se a

conexao existente entre temperatura e velocidade de puxamento.

Os defeitos mais importantes, os quais interferem na estrutura, sao formagao de
bolhas, trincas, fissuras e cura insuficiente. Além da influéncia da temperatura e da
velocidade, esses defeitos sdo originados de diferentes fatores, como fragdo volumétrica

da fibra, tipo de resina e aditivos (ALMEIDA, 2004).
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2.4Modelo Matematico

O processo de pultrusiao requer conhecimentos sobre os fendmenos de transporte
envolvidos; ou seja, necessita-se a utilizacdo de modelos mateméticos que descrevam o

comportamento do processo.

A Equacgdo 2.9 define o balango de energia do compdsito no molde pela lei da

conservacgao de energia a um pequeno elemento de volume (BIRD, 2002):

V(chpcuT)+%(chchj:VO(kCVT)+F )

em que: V = operador gradiente; Ve = operador divergente; p.= densidade do
compdésito; C, = capacidade térmica do comp6sito; u = velocidade; T = temperatura;
k= condutividade térmica do compdsito; I" = termo de geragdo de energia.

O lado esquerdo da equacdo acima apresenta a componente relacionada ao
transporte de energia convectivo somado ao termo de acimulo. O lado direito
representa 0 mecanismo condutivo de transporte de energia acrescido do termo de
geracdo de energia I decorrente da reagfio exotérmica de cura. Dessa forma, a taxa de

producdo de compdsito fica definida como:

° dt (2.10)

em que: C_ = concentracdo inicial de resina.

Como a variacdo de entalpia do meio reacional é equivalente a variagdo de grau

de cura:

_— dH (¢)

o

=Ca,(1- 9)AH,, (2.11)

A defini¢do de fracdo volumétrica de fibra, ¢, é dada pela Equacao 2.12:

Vf +V,

(2.12)

sendo: V = volume de resina; Vf = volume de fibra
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Esse termo € adicionado a Equacgao 2.11 devido a geracdo de energia ser decorrente
somente da cinética de cura da resina, conforme descrito pelo modelo considerado neste

estudo.

O balanco de energia correspondente a regido do molde é descrito pela equacao

seguinte:

Ve(kVT)=g¢q

(2.13)

sendo: ¢ = fonte de calor; k = condutividade térmica do molde.

As propriedades fisicas do compoésito, como densidade, condutividade térmica e
capacidade térmica, variam diretamente com a temperatura e indiretamente com o grau
de cura e com o teor de resina do compdsito. Existem muitas maneiras de calcular as
propriedades do material compésito de acordo com as propriedades da fibra e da resina.
O equacionamento do mesmo deve ser adequado uma vez que essas propriedades sao

dependentes da temperatura e do grau de cura os quais variam ao longo do molde.

CARLONE et al. (2006), SANTIAGO et al. (2003) e PAGANO et al. (2008)

definem as regras de mistura mais comuns:

pc:¢rpr+¢fpf (214)
1 1 1

e 2.15)
pccpc:pr¢rcpr+pf¢fcpf (216)

em que: indice ¢= material compdsito.

Logo a modelagem matematica do processo de pultrusao € resumida abaixo:

Transferéncia de calor no compdsito:

¢ pc

vip C uT)+%(pCCpCT): V(kVT)+Ca,(1- $)AH 1,
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Transferéncia de calor no molde:

V(kVT)=gq

Cinética de cura:

r, =KD f(a) fla)=1-K'T)a"1-a)

Propriedades fisicas:

b= 1 L - 1
) CT m (-
@ (-w)

o (l-w)
Py o kf k, cpC=¢.cpf +(l—¢)cp,

—+

2.5Simula¢iao Computacional

Existem diferentes trabalhos referentes a simulacdo do processo de pultrusdo os
quais seguem trés linhas de andlise: modelagem matemdtica, equacdo da cinética de

cura e metodologia numérica.

Os métodos numéricos sdo utilizados para solucionar equagdes e sistemas de
equagdes diferenciais transformando-as em equacdes algébricas de facil resolu¢do. Ha
diferentes técnicas para a resolu¢do dessas equacdes, sendo a principal discrepancia
associada a forma com que as incdgnitas sdo aproximadas e ao procedimento de

discretizagdo.

Os métodos mais comumente utilizados para resolugcdo de equacdes diferenciais e
até mesmo para os problemas de pultrusao sao: métodos de diferencas finitas (MDF), de

volumes finitos (MVF) e de elementos finitos (MEF).

A maneira de solucionar um sistema 3D com geracdo de calor leva a muitas
dificuldades; normalmente sao adotadas simplificacdes na modelagem matematica. Um
dos primeiros trabalhos a utilizar solu¢cdes numéricas no comportamento térmico e

cinético do processo foi PRICE et al. (1979).
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AYLWARD et al. 1985 e LANGAN 1986 obtiveram resultados que demonstram
predominancia da condugdo de calor na direcdo transversal e transporte convectivo de
calor na direcdo de tracdo da fibra, implicando em um modelo 2D para descrever o
processo de pultrusdo de compdsitos com geometrias simétricas. Dessa forma, a
Equacdo 2.9 € simplificada gerando a Equagdo 2.17 que leva em conta o transporte de

calor por conducdo, predominantemente na dire¢do transversal, e transporte convectivo

de calor na direcao de tragao da fibra (x ):

d(pC T)= dx(k d—Tj+r (2.17)

dx

Outros trabalhos, como TULIG (1985), analisaram diferentes condi¢des de
contorno, utilizando molde adiabatico e troca de calor com o ambiente obtendo
resultados que garantem economia de energia significativa por meio do isolamento do

molde.

HAN et al. (1986) em seu estudo correlacionaram dados experimentais com
modelos matemadticos, propondo um modelo cinético de segunda ordem. Sua
modelagem envolveu equagdes de transporte de energia e de massa, utilizando o método

das diferencas finitas em um volume de controle limitado de um compdsito cilindrico:

dr 10 oT
MXE—;g(k a—j‘i'c (1- ¢)AHTI"a (2.18)
da

2.19
g (2.19)

com as seguintes condi¢des de contorno:

T(x=0)=T, T(r=R)=T, aa—T =0
< r=0

0 (2.20)

a’(x = 0)

Dada a elevada condutividade térmica do material do molde metalico, a

temperatura na superficie do mesmo € considerada igual a temperatura de contato com o

compdsito. Dessa forma, as condicdes de contorno utilizadas levam em consideracao a

temperatura na interface de contato: 7, = T(x).
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SANTIAGO et al. (2003) comparou a distribui¢do de temperatura do compdsito
com secdo transversal cilindrica aos resultados experimentais medidos por HUNTER et
al. (1986), o que se mostrou adequado para a simulacdo do processo devido a

proximidade dos valores encontrados com os experimentais.

A Figura 2.9 mostra o perfil de temperatura tipico do processo e do grau de cura
do compdsito ao longo do molde. Uma vez que a reagdo de cura da resina tem carater

exotérmico, a temperatura no centro da mesma pode ultrapassar a da superficie.

Superficie do compésito Centro do compésito

IS ——

X X
Figura 2.9. Perfil térmico e cinético do processo de pultrusdo em func¢ao da

direcdo de puxamento (x) de trag¢do da fibra.

2.6 Otimizacao do Processo de Pultrusao

Existem poucos trabalhos a respeito da otimizacdo do processo de pultrusdo.
Eles visam metodologias com objetivo de determinar o perfil de temperatura de acordo
com as condi¢des Otimas do processo, como minimizar custo com energia, aumentar a
producdo com o aumento da velocidade de puxamento ou melhorar a qualidade do

produto final.

A otimizagdo matematicamente falando € a minimizacdo ou maximizagdo de

uma funcio objetivo com ou sem restrigdes sobre suas varidveis:

min__ on S(x) 2.21)

sujeito a: J
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em que: S(x) = fungdo objetivo; x= a varidvel de projeto; h(x) e g(x)= restri¢des do

problema; m e p = nuimero de restri¢des de igualdade e desigualdade.

Os algoritmos de otimizacdo sdo iterativos, ou seja, necessitam de estimativa
inicial das varidveis de decisdo com seguido cdlculo da funcao objetivo em questio, por
uma sequéncia de estimativas até a determinagcdo da solucdo 6tima. Nao existe uma
metodologia padrdo para a solugcdo de todos os problemas. Ela deve ser escolhida de

acordo com os tipos de varidveis, funcao objetivo e restricdes do sistema.

LI et al. (2001) desenvolveram uma metodologia para otimizar o processo de
pultrusdo baseada no calculo dos valores das temperaturas nas placas de aquecimento
que resultasse na produ¢do de um compésito com distribuic@o uniforme de cura ao final
do molde aquecido. Essa uniformidade do grau de cura era mensurada por meio do
desvio quadrético médio dos valores de grau de cura do compdésito, na se¢dao de saida do

molde, de acordo com a equagao a seguir:

Foa (2.22)

sendo: ¢ € o grau de cura desejado; n , € 0 nimero de pontos de discretizagao.

A otimiza¢do consiste na minimizagdo dessa fungdo objetivo por meio de
diferentes temperaturas do molde, que s@o as varidveis chaves nesse caso. Para tal, fez-
se uso do método Steepest Descent (NOCEDAL, 2000), que ¢ um método
deterministico o qual computa a derivada primeira da func¢io objetivo, em que, a cada
iteracdo, valores da temperatura dos aquecedores sdo estimados e o problema ¢é
simulado, obtendo-se o valor do grau de cura e da func@o objetivo. A repeticdo desse
procedimento é realizada até que se encontre o valor minimo da funcdo, ou seja, o
conjunto de valores de temperatura que resulta em um material compdsito

uniformemente curado.

COELHO e CALADO (2002) propuseram um procedimento que utilizava a
seguinte funcdo objetivo para otimizar o processo de produgcdo de um compdsito

1 .. o <a< T.:.. <T<T
cilindrico, sujeito a Fmin =& amaxe min max
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F =1R.*v_pP, - QP,

(2.23)

em que: R, € o raio do compoésito; P, € o preco de material por massa de composito

produzido; P,¢é o preco de energia utilizada.

O primeiro termo representa a receita do processo, enquanto o seguinte estda
diretamente relacionado com o custo energético para a producdo do compdsito.
SRINIVASAGUPTA et al. (2003) e COELHO e CALADO (2002) consideraram que o
custo de energia utilizado no puxamento do compdsito é desprezivel perante o custo de

energia térmica.

O célculo do custo de energia foi baseado na quantificagdo da taxa de calor

supondo-a predominante na direcao radial, indicado na Equagdo 2.24.

z=L
dT
0= k27R . — dz
_ dr r=R
=0 ‘ (2.24)
suicito a: @min S @S @max Tmin €T S T Verin Ve S Vopay

A metodologia de otimizacao utilizada por COELHO e CALADO (2002) consiste
no método Simulated Anealing, em que hd a maximizagao da funcdo objetivo, ou seja,
maximizacdo do lucro, variando-se a velocidade de puxamento e temperaturas em trés

regides do molde, conforme indicado na Figura 2.10.

z

A construcdo do perfil de temperatura do compdsito € obtido por meio da
interpolacdo linear dos valores obtidos a cada iteragdo do algoritmo. O sistema de
equagdes diferenciais parciais € resolvido pelo método de elementos finitos obtendo

assim o grau de cura e o valor da funcao objetivo.
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Figura 2.10. Proposta dos aquecedores distribuidos internamente no molde: (a)

perfil de temperatura, (b) molde com trés regides de aquecimento.

H4 muitos trabalhos que abordam o estudo computacional do processo de
pultrusdo, porém poucos sdao os que abordam a otimizacdo desse sistema. Para
SRINIVASAGUPTA et al. (2003), o controle de temperatura € facilitado ao utilizar um
unico aquecedor cobrindo grande extensao do molde. Em contrapartida, a utilizacdo de
varios aquecedores torna-se vidvel economicamente, porém requer um controle mais

eficiente sobre o mesmo.
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Capitulo 111

Metodologia

3.1Parceria

Durante a realizacdo deste trabalho, foi formada uma parceria com a fébrica
Cogumelo, situada em Campo Grande, RJ. Nessa parceria, foram realizadas visitas
técnicas e coletados dados correspondentes a producdo, como perfil de temperatura,
dimensdes do molde e parametros operacionais, como velocidade de puxamento, por
meio do qual foi possivel a simulagdo e a otimizagdo do processo de pultrusdo. Foram
também fornecidas as resinas isoftdlicas estudadas, que sdo a matriz do material

compdsito em questao.

3.2 Andlises Experimentais

Como ja mencionada, a técnica mais empregada para medicdo dos parametros
cinéticos € a calorimetria diferencial de varredura (DSC), a qual consiste no

monitoramento do grau de cura por meio do calor gerado durante a reagao.

No DSC, ¢ medida a variacdo de entalpia entre o material em estudo, sendo usada
uma amostra inerte como referéncia ou padrio. Essa andlise pode ser realizada com um
programa de aquecimento ou resfriamento com velocidade de variagao de temperatura

programavel ou ainda operar em modo isotérmico.

A Figura 3.1 mostra o compartimento da amostra (A) e referéncia (R) com fontes
de aquecimento individuais, em que a temperatura e a energia sdo monitoradas e
geradas por filamentos de platina idénticos, que sdo como termdmetros resistivos e

aquecedores.

O registro da curva do DSC € expresso em termos de taxa de calor (mW) versus
temperatura (°C) ou tempo (min). As dreas sob 0s picos serdo proporcionais as variagoes

de entalpia que ocorrem com a variac¢ao de temperatura (SOARES et al., 2001).
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Figura 3.1. Esquema do compartimento da amostra do DSC.

Neste trabalho foi utilizado um calorimetro diferencial de varredura PYRIS
Diamond DSC, da Perkikn Elmer, operado no modo nédo isotérmico, operando a quatro

taxas diferentes de aquecimento: 2°C/min, 5°C/min, 10°C/min e 20°C/min.

Figura 3.2. DSC utilizado, PYRIS Diamond DSC, da Perkikn Elmer.

Outra técnica também realizada foi a andlise dindmica-mecanica (DMA), que é
um método termoanalitico desenvolvido para a caracterizacio do comportamento
mecanico de um material quando submetido a forcas dinamicas (frequéncia — carga
oscilante) a um programa controlado de temperatura. Consiste, de modo geral, em se
aplicar uma tensdo ou deformag@o mecanica oscilatéria, normalmente senoidal de baixa
amplitude, ao compdsito medindo-se a deformacdo sofrida por ele ou a tensdo
resultante, respectivamente, sob variacdo de frequéncia ou de temperatura (SOARES et

al., 2001).
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Comportamento de endurecimento e amolecimento de polimeros, transi¢des
vitreas, transi¢des de segunda ordem em geral e caracterizacdo de ligagdes cruzadas em

cadeias poliméricas podem ser caracterizadas por esse método termoanalitico.

No DMA modelo 7e da Perkin Elmer, foi utilizada a flexao de trés pontos, no qual
a amostra é suportada nas duas extremidades, enquanto um terceiro ponto central aplica
uma for¢a de cima para baixo, no caso de 300 mN de forca dinamica e 330 mN de forca
estdtica, a um frequéncia de 1 Hz. A faixa de temperatura no programa de aquecimento

foi de 0 a 200°C, a uma taxa de 3°C/min.

Figura 3.3. A) DMA modelo 7e da Perkin Elmer; B) Detalhe da flexao de trés

pontos.

3.3Estimacao dos Parametros do Modelo Cinético
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Os parametros cinéticos do modelo cinético autocatalitico — energia de ativacao,
fator de frequéncia e a ordem de reacdo — foram determinados pela estimacdo ndo
linear, pelo principio da maxima verossimilhanca, usando o programa presente em

PAGANO, 2008, em linguagem Fortran.

Nesse programa, utilizaram-se dados experimentais de entalpia e de taxa de
entalpia, obtidos no calorimetro DSC, no modo ndo isotérmico, operando a quatro taxas

diferentes de aquecimento: 2°C/min, 5°C/min, 10°C/min e 20°C/min. O grau de cura, a,

AH (1)

. . N . N . - AH
estd relacionado a entalpia dada pelo termograma, e a entalpia da reacao, T,

como j4 formulado.

O modelo cinético proposto por KAMAL e SOUROUR, 1973, Equacdo 3.1, foi

adotado no trabalho.

da (ky+ ko™ 1 —a)™
da _ omyd o
t"fi' 1 a \, I,

(3.1)

I

1

em que: K1 = A, BT &

m
b |

L]

A Equacdo 3.1 pode ser modificada em termos das seguintes varidveis

adimensionais:

sendo: T'a = Temperatura de referéncia; T = Tempo de integracio de referéncia.

Com essas transformacdes, o modelo cinético de cura torna-se:

da (81 ey
T{ﬂ.@}=g= r41e'TF9) + 4520 T+8/a™ | (1 — a)] (3.2)

Devido 2 alta correlagdo entre os pardmetros A; e d:{i = 1.2} a sua estimacio
pela minimizacdo da fungdo erro quadrético é obtida com dificuldade. SCHWAAB e

PINTO, 2007, propuseram uma definicdo para a temperatura de referéncia a qual
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permite que os parametros da Equacdo de Arrhenius sejam estimados sem correlagio
entre 0s mesmos € com menor erro relativo, levando a um melhoramento na estimacgdo
dos parametros. Dessa forma, a Equacgdo 3.2 torna-se:
de | By 1 { _@t"—: |
o, @ =—= E'El_l+@'—f'52_1+@'ﬂm (1—ai™ .
,com {0} =0 (3.3)
O modelo adotado aqui contém seis parametros a serem estimados. Os
parametros adimensionais sdo relacionados com os dimensionais pelas seguintes

equacoes:

|E: = RT |

o

T

Para determinar os parametros cinéticos, esse programa utiliza um algoritmo de
otimizacdo “método dos enxames”, baseado no comportamento de grupos de animais.
Essa metodologia serd explicada adiante quando tratarmos do método de otimizagdo do
processo de pultrusdo. Nesse método, utiliza-se uma abordagem diferencial-algébrica
com o balango de energia sendo uma restricao. Com isso, uma nova equacao diferencial
foi inserida no sistema, descrevendo a dependéncia entre a taxa cinética de cura e a taxa

de calor liberado na reagdo, mostrada na Equacao 3.4.

et — 0
(T 3.4)

em que: 7 = Calor total adimensional da reacdo; & = Taxa de calor liberada

adimensional.

_ (-aHD)

g C"’,_,"'TU

s
MeCn g

=

g=

Esse sistema algébrico-diferencial é constituido pelas Equacdes 3.3, 3.4 e por:
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alt) = 1 - e HFE) ,com B0} =0 (3.5)

em que: A = ParAmetro ajustdvel; Bt} = varidvel de estado modificada.
A Equacao 3.5 consiste na restricdo do grau de cura pertencer ao intervalo [0,1].

O sistema foi resolvido por DASSL,1989. Nesse método, uma medida direta da
taxa de calor liberada pela rea¢cdo em sua forma adimensional, &, foi considerada como
a varidvel a ser ajustada na funcdo objetivo, Equacdo 3.6. O valor do calor total da
reacdo serd estimado juntamente com os parametros cinéticos. Esse procedimento reduz
a estimacao dos erros uma vez que a funcio objetivo é diretamente associada a taxa de

calor liberada.

T

=D ]
f= q:s::..m ~ Gaxpie ]
::Z:l ( g ado BXD ) (3.6)

3.4Fluidodinamica Computacional

Para facilitar a etapa de simulacdo, utilizou-se um cédigo CFD (Computer Fluid
Dynamics) em vez da concentracio de esfor¢os na programacgdo de métodos numéricos
para simulacdo do processo (MALISKA, 2004). Cédigos CFD sdo estruturados em
torno de algoritmos que tratam escoamento de fluidos, transferéncia de calor e reacdes
quimicas. Esses codigos sdo bastante eficientes e englobam uma grande drea de
aplicabilidade industrial. A utilizacdo desse pacote computacional para o estudo do
problema de pultrusdo se justifica principalmente pela elevada capacidade de simular
problemas que englobam transporte de calor acoplado a reagdes quimicas em

geometrias irregulares.

ANSYS CFX foi o software utilizado neste trabalho para simular o processo de
pultrusdo. Ele é baseado no método EbFVM (Element-based Finite Volume Methods)
(MALISKA, 2004). Esse método € de volumes finitos que se assemelha ao método de
elementos finitos na definicdo dos elementos e respectivas funcdes de forma para as

interpolacdes no interior do elemento.
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O CFX € um pacote computacional com grandes ferramentas para desenho de
estruturas (Design Modeller), geracdo de malhas (CFX Mesh), cilculo numérico (CFX
SOLVER) e p6s-visualizagdo dos resultados (CFX POST).

As etapas realizadas no simulador foram:

e Desenho da estrutura do molde;

e Definicdo das regides (entrada e saida, aquecedores) e geracdo da malha;
¢ Defini¢do das condi¢cdes de contorno, parametros e equagoes;

¢ Execucdo do célculo;

e Visualizacdo dos resultados.

Desenho da estrutura do molde e definicdo das regides e geracido da malha

Por meio do software Ansys Workbench, desenha-se a estrutura do molde,
dimensdo da peca (perfil pultrudado), posicdo e dimensdo dos aquecedores de acordo
com o molde estudado da fabrica Cogumelo. A Figura 3.4 abaixo indica a estrutura

desenhada do sistema molde-aquecedores-compdsito.

Aquecedores

el e Entrada

Figura 3.4. Desenho da estrutura (cavidade de geometria “C”).
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A Figura 3.4 ilustra um molde de aco com dois aquecedores de se¢do retangular:
um na parte superior € outro na inferior, tendo a geometria estudada um formado em

“C”

Tendo desenhada a estrutura do sistema de pultrusdo, define-se em seguida a
estrutura da malha pelo programa CFX Mesh, no qual € possivel realizar um
refinamento da malha em regides que requerem um cdlculo mais detalhado das
equacgdes de transporte. As malhas geradas no programa possuem tetraedros, prismas e
piramides, sendo definida entdo como uma discretizagdo ndo estruturada, onde ndo
possui volumes de controle quebrados nas fronteiras do sistema. Esse tipo de
discretizagdo € muito utilizado para geometrias irregulares com contornos e saliéncias
(MALISKA, 2004). A Figura 3.5 mostra o grau de refinamento da malha utilizado nas

posteriores simulacao e otimizag¢do do processo de pultrusdo.

Essa malha foi obtida por meio de variagdo no grau de refinamento da mesma até
o momento no qual ndo hd variagdo significativa nos resultados da simula¢@o, poupando

esfor¢co computacional.

Definicido das condi¢cdes de contorno e parimetros

As condi¢des de contorno e modelagem matemadtica sdo definidas no programa
CFX PRE. Ai, sao especificadas todas as propriedades fisico-quimicas de todos os
materiais envolvidos no processo de pultrusao do compdsito, como por exemplo: massa
especifica e capacidade térmica da resina, fracdo volumétrica da fibra e parametros
cinéticos adquiridos no pacote computacional de estimacdo de parametros, ESTIMA.

Estabelecido o cendrio, a etapa de cédlculo pode ser iniciada.

Execucio do calculo

Para a execugdo dos calculos, utiliza-se o programa CFX SOLVER, principal
programa do pacote ANSYS CFX, onde sdo definidas as técnicas numéricas de solugao.

Os resultados sdo obtidos da seguinte forma:

(a) O sistema de equacdes diferenciais é integrado sobre todos os volumes de
controle da malha gerada. Esse procedimento € equivalente a aplicar a lei de

conservacgdo para cada volume separadamente.
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(b) As equagdes diferenciais sdo transformadas em um sistema de equacdes
algébricas e resolvidas iterativamente. O processo iterativo € requerido devido as ndo-
linearidades das equagdes diferenciais. Para cada iteragdo, um erro, ou residuo, é
quantificado como medida da conservacdo global da propriedade transportada. A
proximidade da solucdo final com a solucdo exata depende de uma série de fatores, tais
como, tamanho e formato da malha e valores dos residuos. No CEX', o residuo (RMS)
€ obtido pelo cédlculo da raiz quadrada da média dos residuos de cada elemento no
dominio de célculo. No CEX-PRE, pode-se definir o limite minimo do valor do RMS

para a convergéncia de calculo.

D.050 0.100 (m)

0.025 0.075

Figura 3.5. Grau de refinamento da malha. A) Compésito; B) Molde.

29



Visualizacdo dos resultados

A visualizacdo dos resultados € realizada por meio do programa CFX POST, no
qual é possivel verificar, dentre outros comportamentos, os perfis de temperatura e de
cura ao longo do molde e exportar esses dados para outros programas de visualiza¢do

gréfica.

3.5.Modelagem Matematica e Discretizacao das Equacoes

O problema estudado € descrito pelas equagdes abaixo, uma vez que considerou-

se uma representacao tridimensional, estaciondrio, com termo de geracdo de energia.

Regido limitada pelo compdsito:

Vlip.C, uT)=V(k VT)+Ca,(1-@)AH,r, (3.7)

V(we)= KT fla)=r, (3.8)

fla)=1-K'(T)™1-a)"

Onde: € a equacdo que representa a cinética de

reacdo da mistura composta de resina isoftédlica e fibra de vidro;

Regido limitada pelo molde:

V(kVT)=gq (3.9)

As condi¢des de contorno, configuradas no CFX PRE, sdo:

n
kVT = z qi
i=l_| nos aquecedores

kVT =0 na superficie do molde

a=0¢ r=1, na entrada da cavidade do molde.
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Uma solu¢do numérica € obtida integrando-se as equacdes em cada volume
elementar. O método de volumes finitos utilizado, presente no trabalho SANTOS, 2009,

estd detalhado no Apéndice A.

3.6.Etapa de Otimizacao

A energia minima necessdria para realizar a cura do compdsito dentro das

especificacdes desejadas sera calculada neste trabalho.

A poténcia de cada aquecedor, ¢;, i =1,n, onde ha n aquecedores € dependente

dos objetivos do processo, representado por uma ou mais fungdes objetivos. Nessa

otimizacdo, as varidveis de decisdo sdo representadas pela varidvel g; e a funcdo

objetivo que descreve a energia desprendida pelos aquecedores estd representada pela

Equacdo 3.10.

F, =Y Ag, (3.10)
i=1

sujeita as seguintes restri¢oes:

CKZOijn

9min sqs 9max

Onde: sd0 o grau de cura minimo, taxa minima de calor, taxa

n°9min € 9max

maxima de calor.

As restrigdes g(a)= O'min — @ sdo incorporadas na funcdo objetivo por meio das

fungdes penalidades quadraticas (HIMMENBLAU, 2001):

F:iA%+Hm@ (3.11)

i=1
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Onde P(a,&)=¢& max[g(a’),()]z. Portanto, quando g(cr)>0,0u seja, o grau de

cura «for menor que o grau de cura minimo, &;,, a funcdo objetivo Fobj é

penalizada. Com efeito, a funcdo penalidade segue as seguintes condicoes:
Pla,&)>0,Va
P(ar,&) =0 para todo & xvidvel, ou seja, & > Ay, -

De acordo com a formulacio do problema, para calcular g(ar) é preciso resolver
o sistema de equacdes diferenciais que representam o modelo de modo a calcular o
valor do grau de cura. O método de otimizacdo utilizado para minimizar a funcio
objetivo € a Técnica de Enxames de Particulas. Nesse método, os valores de ¢;sao
estimados a cada iteracdo dentro do intervalo de restricdes. Considerando-se o molde

representado na Figura 3.6.

qzk"'m_z]

Figura 3.6. Molde de pultrusdao com dois aquecedores.

Logo, o problema em estudo apresenta duas varidveis de decisdo para minimizar
a funcdo objetivo relacionada ao gasto energético dos aquecedores. O quadro abaixo

apresenta a formulagdo geral do problema de otimizag3o:

n
F i = min Zqi + Pla, &)
i=1
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9min =9 = 9max

P(a,£) = & max[g(@).0]?

Vlp.C, uT)=V(k,VT)+Ca,(1-$)AH,r,

V(kVT)=0

r, = K(T)f(a) = V(ua)

fla)=1-Kk(T)™)1-a)"

n
kVT = qu’ nas regides de aquecimento.
i=1

kVT =0 na superficie do molde.

a=0 e T =T,na entrada da cavidade do molde.

3.6.1.Técnica de Enxames de Particulas

A Técnica de Enxames de Particulas € um algoritmo baseado no comportamento
de organismos sociais, como um enxame de abelhas ou cardumes de peixes, em que
cada elemento da populacdo (particula) modifica sua posicdo com o tempo. Cada
particula se movimenta de acordo com a posi¢do das demais particulas, levando em
consideragdo sua melhor posi¢do e melhor posi¢cdo do conjunto de todas as particulas
(SCHWAAB et al., 2008). Dessa maneira, a cada iteracdo do algoritmo, o melhor valor
encontrado pelas particulas (funcdo-objetivo) é gravado. Como se trata de um método
estocéstico, ndo € garantido que o algoritmo encontre o0 mesmo valor 6timo, porém,
quanto maior o nimero de particulas, maior a probabilidade de se encontrar um valor

préoximo ao ponto 6timo. Para maior detalhamento do método, ver Apéndice B.
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Na otimizagdo abordada onde as varidveis de decisao s@o os fluxos térmicos dos
aquecedores, utilizaremos a técnica presente em SANTOS, 2009 a qual acopla a

Técnica de Enxames ao CFX.

3.6.2.Interface de Comunicacao do CFX com a Técnica de Enxames de
Particulas

A estratégia de otimizagdo baseia-se em aliar um pacote CFD, ANSYS CFX, a
Técnica de Enxames de Particulas. Esse acoplamento mostrou-se necessario visto que o
CFX ndo disponibiliza um pacote de otimizacdo. Para isso, foi implementado um
programa capaz de realizar essa interface de comunicacdo, escrito na linguagem de

programacao Fortran 90.

Esse software primeiro carrega um arquivo, gerado no CFX-PRE, o qual possui
as informacdes que contém as varidveis da simulacdo. Depois, esse arquivo é
modificado pela substituicdo dos valores antigos da varidvel de decisdo do problema,
por novos valores estimados pelo algoritmo de otimizagdo. Assim, o CFX SOVER ¢
iniciado com o arquivo .def modificado para realizar os cdlculos. Ao final da simulacao,
o software 1€ os valores das varidveis calculadas, os quais se encontram em um arquivo
de saida, e as transfere para o algoritmo de otimizacdo realizar os célculos da fun¢do
objetivo e restricoes. Essa sequéncia de célculo se repete por um determinado nimero
maximo de iteragdes, configurado no algoritmo da Técnica de Enxames. O fluxograma

que resume a estratégia de otimizagao sugerida pode ser visualizado na Figura 3.7.
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PSQ (Particle Swarm Optimization)

lteragao k., k=Ln

Estimativa de @;

Calculo da Fobjk

Molde com aquecedores

Algoritmo de comunicagao PSO - CFX

CFX

dek = min (Fyp; )
i = Dstimo

Perfil &timo de
lemperatura

Temperatura na
superficie do molde

Integragéo das equagdes

l

Obtengéao do perfil de
temperatura e grau de cura

Perfil de cura
da resina

Figura 3.7. Esquema da interface de comunicagdo Técnica de Enxames — CFX.

35



Capitulo IV

4.1.Resultados Experimentais

Discussao e Resultados

A fim de monitorar o grau de cura da reacdo pelo calor liberado, utilizou-se a

técnica de Calorimetria Diferencial de Varredura, DSC. As Figuras 4.1 a 4.4 mostram as

varreduras de temperatura realizadas para quatro valores de taxas de aquecimento.

0.24685 4

w

Heat Flow Endo Up (mW) —— ——

[-]

Perkntimer Thermal Analysis

Area = -2245.870 mJ
| | Delta H - -276.5168 Jig

|| Peak-05.98°

Onset Y =-1.0247 mW
OnsetX = 107.84 °C

T
| Peak Height= -7.0487 mW

8.283 T
0528 20

180

200

220

240 250

Figura 4.1. Anélise do DSC da resina a 2°C/min, com delta de entalpia de -276,5

J/g.
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Figura 4.2. Andlise do DSC da resina a 5°C/min, com delta de entalpia de -255,4
J/g.
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Figura 4.3. Andlise do DSC da resina a 10°C/min, com delta de entalpia de -241,7

J/g.
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Figura 4.4. Anélise do DSC da resina a 20°C/min, com delta de entalpia de -246,1 J/g.

Observa-se, pelas curvas geradas pelo DSC, que a reacdo de cura da resina é
exotérmica, cuja entalpia estd diretamente relacionada a drea do pico apresentado. Os
picos com cavidades para cima, dos termogramas, para as reagdes de cura da resina

evidenciam a exotermicidade da reacdo.

As andlises de DSC representadas nas Figuras 4.1 a 4.4 apresentaram
comportamentos inesperados quanto ao perfil da curva, indicando um possivel erro
experimental. Logo foram realizadas novas andlises que deram origem as curvas

presentes nas Figuras 4.5 a 4.8.
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PerkinElmer Thermal Analysis
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Figura 4.7. Segunda andlise do DSC da resina a 10°C/min, com delta de entalpia de

-343J/g.
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PerkinElmer Tharmal Analysis
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Figura 4.8. Segunda andlise do DSC da resina a 20°C/min, com delta de entalpia de -
321J/g.

No gréafico de resultados do DMA, conforme mostra a Figura 4.9, podem-se
observar o modulo de armazenamento, E’ = 1,305><108 Pa, e a tan delta = 0,265. Com a
razdo entre o mddulo de perda e o médulo de armazenamento, obtemos o tan delta;
dessa forma, temos que o médulo de perda é 3,45 8x10’ Pa.

A temperatura de transi¢do vitrea pode ser detectada pelo pico da curva de tan delta
versus temperatura, ou seja, 150,8°C. Nela, ocorrem transformacdes em nivel molecular,

relacionadas a um movimento significativo das cadeias
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Figura 4.9. Anélise do DSC da resina a 20°C/min, com delta de entalpia de -321J/g.

4.2.Parametros Cinéticos

A partir da andlise das curvas térmicas do DSC, coletaram-se os dados de taxa de
calor, que por seguinte foram utilizados como entrada no programa de estimacgdo de

parametros do modelo autocatalitico da resina.

Esse programa visa minimizar o erro quadritico entre a curva experimental e a
estimada, encontrando assim os parametros 6timos, onde o valor da fun¢do objetivo é

minimo.

Ao utilizar os dados das curvas presentes nas Figuras 4.5 a 4.8 obteve-se a
seguinte estimagdo, presente na Figura 4.10. A Tabela 4.1 apresenta os parametros
cinéticos obtidos, onde os parametros E1 e E2 estdo relacionados a energia de ativagdo
da reacdo de cura, m e n estdo relacionados a ordem da reacdo e Al e A2 sdo os fatores

pré-exponenciais.

44




F Lo (miy)

= = gstimado
= experimental

2 K min”

Fluzo (mv)
&

F Lo (m')

= = estimade
o experimental

10 K min”

t{min}

[
(=]
& =
[
[

IS
1

= = gstimado
o expenmental

5 K min”

= = astimado
o experimental
20 K min”

q 10
5 -
-
i b‘
|:|_
=
E -0
[=]
=
=
L4z
=200 -
23 : :
a 2

a uma taxa de aquecimento de:

A) 2K/min B) 5K/min C) 10K/min D) 20K/min.

Parametros Valor
El 124,62 kJ/mol
E2 48,03 kJ/mol
Al 0,11730368.10""" min™
A2 0,14467746.10"" min™
m 1,52
n 2,20
DH -384,25 kl/kg
Funcao Objetivo 10,5859

Figura 4.10. Estimacdo dos parimetros cinéticos. A partir da segunda andlise no DSC,

Tabela 4.1. Parametros cinéticos estimados a partir da segunda andlise do DSC.

Com esses valores, foi simulado o processo de pultrusdao, porém ndo houve

convergéncia no método utilizado no CFX. Como o método de estimacdo é ndo
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a (mw)

qimw)

deterministico, hd a possibilidade de encontrar um valor minimo matematicamente
possivel, no entanto fisicamente invidvel.

Logo, escolheu-se utilizar a primeira andlise do DSC, devido a falta de tempo
para realizar uma nova estimacdo de parametros cinéticos. Dessa forma, obteve-se um
novo minimo da func¢do objetivo.

Ao utilizar os dados das curvas presentes nas Figuras 4.1 a 4.4, obteve-se a

seguinte estimacao dos pardmetros cinéticos apresentada na Figura 4.11 e na Tabela 4.2.

04
o C |
D| _
2 K/min % -6 5 K/min
o o
-10 4 o
. A J B
T T T T T T T i T i T
0 100 200 0 100 200
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20 K/min

" T " T - -30 " T " T
0 100 200 0 100 200

TK) T(K)

Figura 4.11. Estimacdo dos parimetros cinéticos. A partir da primeira anélise no DSC a
uma taxa de aquecimento de:

B) 2K/min B) 5K/min C) 10K/min D) 20K/min.
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Tabela 4.2. Parametros cinéticos estimados a partir da primeira andlise do DSC.

Parametros Valor

El 5,5243 kJ/mol
E2 64,3909 kJ/mol
Al 0,1113055. 10" min™
A2 0,1282885. 10" min'
m 0,10043639E+01

n 0,19819287E+01
DH -342,98 kl/kg

Funcao Objetivo 16,701277

4.3.Simulacao do Processo de Pultrusao

A geometria estudada no processo de pultrusdo para produgdo de compdsito

polimérico foi a de uma secdo transversal em formato de um “C”, conforme mostra a

Figura4.12 e 4.14.

380 mm

1000 mm /‘//7—/

400 mm

X

Aquecedores
—
Superior e Inferior

e

Molde

Entrada do Compésito
Fibra/Resina

Figura 4.12. Dimensdes do molde de pultrusao estudado.

O molde da Figura 4.12 € constituido por dois aquecedores, sendo um na

superficie superior e outro na inferior. O compdsito estudado, de secao “C”, possui as

dimensdes conforme mostra a Figura 4.13.

Os parametros fisicos do problema, referentes a resina poliéster e fibra de vidro,

sao descritos nas Tabelas 4.3, onde os dados foram obtidos pela empresa e pelos artigos

HAN et al 1986 e IDICULA et al 2006.
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Figura 4.13. Dimensdes do compdsito com sec¢do transversal de geometria “C”.

Figura 4.14. Dimensdes da drea transversal de geometria “C”do molde da empresa

parceira.

Com o objetivo de avaliar e validar a simulacio do processo de pultrusdo
utilizando o Ansys CFX, compararam-se os resultados obtidos com os resultados
obtidos na prética pela empresa parceira. Para tal, simulou-se o processo com as
mesmas condicdes de operacdo, com o fluxo de calor de 17361 W/m?%, o que
corresponde a uma poténcia de 2500 W, e avaliaram-se os resultados do perfil de

temperatura e de grau de cura do processo simulado.

O molde dimensionado anteriormente foi construido no ANSYS WORKBENCH e
foi utilizada, para a simulacdo, uma malha de cdlculo com 798574 elementos

tetraédricos, tendo 162616 nos.
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Tabela 4.3. Parametros fisicos.

Propriedade Valor

Fracao volumétrica de fibra ¢ 0,4

Densidade da resina p,. 1190 kg - m3
Densidade da fibra p f 2560 kg - m3
Condutibilidade térmica da resina k. 0,181 (J/m.s)

Condutibilidade térmica da fibra k 7 1,04 (J/m.s)
Capacidade térmica da resina C pr 1408 (J/kg.K)
Capacidade térmica da fibra C of 640 (J/kg.K)

Temperatura de entrada 7, 298 K

Concentraciio massica de resina na entrada C 1100 kg - m—3
Calor de reacio AH -342.98 (J/g)

Segundo estudos (SANTOS 2009, HAN et al 1986, SANTIAGO et al. 2003), a
velocidade interfere no perfil de temperaturas de forma que quanto maior esse valor,
maior a temperatura necessaria para curar o material. Devido a dificuldades numéricas
para resolver o modelo no CFX, foi utilizada a velocidade de puxamento de 6 mm.s'l,
em vez do valor experimental de 11 mm.s' da empresa parceira. Esse valor foi
escolhido baseando-se em valores utilizados na maioria dos trabalhos que abordam a
simula¢do desse processo. Com essa consideracdo, espera-se que ao comparar o perfil
térmico obtido numericamente com o experimental, visualize-se um deslocamento da
curva de temperatura em funcdo do comprimento do molde, assim como do perfil de
cura. Logo, nosso objetivo maior € interpretar o comportamento fisico do problema e
avaliar se os resultados numéricos condizem com a interpretagdo experimental e

descrita na literatura de compdsitos poliméricos.

A Figura 4.15 ilustra o perfil de temperaturas do molde de pultrusdo simulado.
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Figura 4.15. Perfil de temperatura do molde na velocidade de 6 /- S

Pode-se verificar que ao longo do molde a peca possui praticamente temperatura
constante, préximo a 440 K, com excec@o da zona de aquecimento, a qual apresenta a

maior temperatura, em torno de 590K.

A Figura 4.16 apresenta o perfil de temperaturas no compésito. Verifica-se que a
temperatura na superficie do compdsito apresenta comportamento similar ao do molde,

porém com uma temperatura maxima inferior.

Na Figura 4.17, pode-se observar o comportamento do perfil de temperaturas no
centro do composito ao longo do molde e dessa forma compard-lo com o perfil

experimental fornecido pela empresa parceira.
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Figura 4.16. Perfil de temperatura na superficie do compdsito na velocidade de 6

mm- s\
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Figura 4.17. Perfil de temperatura no centro do compésito na velocidade de 6 mm - s
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Observa-se que o perfil de temperatura calculado apresenta a mesma tendéncia
que o perfil obtido pela empresa: com elevacdo da temperatura até um valor maximo, de
aproximadamente 475K préximo a saida do molde, porém no perfil da empresa houve
decréscimo mais significativo de temperatura apés o pico. A diferenca do valor da
velocidade, mencionada anteriormente, pode ter ocorrido devido a uma mé estimagdo
dos parametros cinéticos do modelo autocatalitico, dado que a funcio objetivo pode
apresentar multiplos minimos locais, levando a um resultado que ndo seja 0 minimo
global da funcdo-objetivo. Além disso, pode haver erro na obtencdo da curva

experimental devido a erros esperados de medigdo.

O pico de temperatura ocorre onde a reagdo libera maior quantidade de calor

aquecendo o material. Por consequéncia, o grau de cura € mais acentuado nessa regiao.

Na Figura 4.18, observa-se o perfil de cura do compdsito ao longo do molde. A
resina entra no molde com grau de cura nulo e 2 medida em que € puxada a reacdo de
cura ocorre, atingindo 99,8% de conversao ao final do molde. Conforme observado, a
resina inicia sua cura nas laterais superiores do molde e se pronuncia mais na regido do

maior aquecimento do mesmo, observado na Figura 4.17.

 ANSYS

MNoncommercial use only
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Figura 4.18. Grau de cura do na velocidade de 6 mm - s
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A Figura 4.19 mostra planos perpendiculares ao eixo longitudinal do compdsito,
indicando o perfil de cura nos mesmos. Os resultados revelaram que a resina entra no
molde com grau de cura nulo e, enquanto o compdsito € puxado, a cura ocorre
preferencialmente nas extremidades do mesmo. Tal resultado pode ser explicado pela

geometria irregular da peca, a qual dificulta a cura uniforme da resina. No entanto, na

regido de saida, a resina estava uniformemente curada.

Figura 4.19. Perfil de cura na velocidade de 6 mm - s A) 100cm, entrada do compdsito no

molde; B) 60cm; C) 30cm; D) Ocm, saida do molde.

Na Figura 4.20, mostra-se o perfil de cura no centro do compdsito ao longo do
molde. Observa-se que hd uma tendéncia de cura mais pronunciada no estdgio final da
passagem do material pelo molde, onde a regido apresenta maior aquecimento,

conforme observado pelo perfil de temperaturas na Figura 4.17.

A otimizagdo desse processo serd abordada no préximo tépico, onde se fard uma

comparagdo com os resultados obtidos nessa simulacdo. Essa otimizagdo visa calcular a
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taxa de aquecimento minima de cada aquecedor suficiente para curar a resina de forma

gradual até um grau de cura minimo desejado, obtendo assim uma economia de energia.

Perfil de Cura da Resina
- 1,2
1
0,8 =
T
=1
[ ]
06 =
=1
g
0,4 G
0,2
T 0
1,2 1 0,8 0,6 0,4 0,2 0
z (m)

Figura 4.20. Grau de cura no centro do compdsito na velocidade de 6 mm - s7L

4.4.0timizacao do Processo de Pultrusao

Defrontando-se com o desafio de otimizar a configuracio térmica do processo
estudado na secdo anterior (com aquecedores retangulares), essa etapa tem como
objetivo calcular o valor da taxa de energia minima suficiente para curar a resina acima
de um valor minimo pré-estabelecido, nesse caso 0,95. Para o problema de otimizagdo

estudado, os seguintes valores sdo considerados para a busca da solucdo considerada

oOtima:
_ -2
_ -2
Gmax =40000 W -m
Xppin = 0,95
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Esses valores sdo as restricdes do problema de otimizacdo que traduz os limites
da varidvel de decisdo e da varidvel dependente. Os parametros do algoritmo da Técnica

de Enxame de Particulas, utilizado para otimizagdo, sdo mostrados na Tabela 4.4.

Tabela 4.4. Parametros do Algoritmo de Otimizagao.

Parametro Valor

Numero de particulas 20
Nimero maximo de 10
iteracoes
q 1
cy 0,75
¢ 10000

Neste trabalho ndo foi realizado nenhum estudo aprofundado com o intuito de
aumentar a eficiéncia do algoritmo de otimizagdo. Somente foi realizado um estudo
prévio para avaliar o nimero de particulas do método; com 30 particulas ja foi possivel
configurar o algoritmo para encontrar o resultado 6timo com poucas iteracdes. Apesar
do elevado esfor¢co computacional para o célculo da otimiza¢do, o nimero méiximo de
iteragdes da Técnica de Enxame de Particulas para minimizar a funcdo objetivo foi trés;
porém, configurou-se o algoritmo para calcular até dez iteragdes. Os valores das

constantes c;€ c,, sugeridos no estudo de SCHWAAB (2005), foram utilizados nesse

problema. Pelo fato do algoritmo de enxame de particulas ser um método estocdstico e
ndo garantir encontrar a solucdo Gtima, ndo se descarta a possibilidade de existirem
valores melhores que os obtidos pelo algoritmo, mas sim, resultados préximos ao valor
otimo. Nesse contexto, com o objetivo de encontrar a solucdo 6tima, o cdlculo de
otimizacdo foi repetido cinco vezes para cada problema e o valor minimo da fun¢do
objetivo obtido dentro do universo de resultados foi considerado como o valor 6timo.
No resultado do cdlculo mostrado na Tabela 4.5 do algoritmo, encontra-se a
solucdo 6tima. A cada iteracdo, o algoritmo de otimizagdo estima diferentes valores de

fluxo de calor de cada aquecedor, em busca da solucdo 6tima, e armazena o valor
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minimo calculado da funcdo objetivo. Nessa tabela, € possivel visualizar o valor
estimado do fluxo térmico dos aquecedores, além da taxa total de energia e grau de cura
final.

De acordo com os resultados, o valor 6timo da funcio-objetivo foi

2115,4673W , o que representa o valor minimo da energia consumida para produzir um

composito 95 % curado na velocidade de 6 mm-s~). Para conduzir o processo nessa

condi¢do, deve-se configurar o aquecedor 1 (superior) para operar com um fluxo

térmico de 10820 W-m™2 eo aquecedor 2 (inferior) com 22234 W - m2

Tabela 4.5 Resultado da otimizacdo do processo a velocidade de 6 mm - s

Grau de

cura final

10820 22234 0,9506

O maior valor da taxa de aquecimento do aquecedor inferior, em relagdo ao
superior, encontrado pelo algoritmo de otimizacdo, pode ser explicado pela maior
complexidade geométrica e maior distanciamento do compdsito em relacdo ao
aquecedor nessa regiao.

Na Figura 4.21, observa-se que o perfil de temperaturas se comporta
semelhantemente ao obtido na simula¢do com a superficie apresentando temperatura em
torno de 440 K e um pico na regido dos aquecedores. Temperaturas em torno de 585 K
foram evidenciadas na regido de aquecimento inferior, que possui a maior taxa de
aquecimento.

A Figura 4.22 apresenta o perfil de temperaturas no compdsito. Verifica-se que a
temperatura na superficie do compdsito apresenta um comportamento semelhante ao do
molde, porém com uma temperatura maxima 530 K, inferior a obtida na simulacdo ja

que a poténcia de aquecimento foi reduzida.
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Figura 4.21. Perfil de temperatura do molde apds a otimizagao.
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Figura 4.22. Perfil de temperatura do compdsito apds a otimizagao.
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O perfil de temperatura encontrado no centro do compdsito estéd representado na
Figura 4.23, em que se pode comparar o perfil obtido na simulagdo e na otimizacao.
Observa-se que os perfis de temperaturas apresentam mesmo comportamento; porém,
a0 minimizarmos a taxa de aquecimento, obteve-se um menor valor de temperatura

mdéxima na regido de saida do molde, aproximadamente 450 K.

Perfil de Temperatura
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Figura 4.23. Comparacio dos perfis de temperaturas do centro do compdsito

encontrados na simulagdo e na otimizagao.

O perfil de cura da superficie do compdsito otimizado pode ser observado na
Figura 4.24, onde apresentou comportamento similar ao obtido na simulacdo,
verificando-se que a resina inicia sua cura nas laterais superiores do molde, e se
pronuncia mais na regido do maior aquecimento do mesmo. Porém, com um menor

fluxo de calor, obtiveram-se 95,06% de conversao ao final do molde.

Na Figura 4.25, temos os planos perpendiculares ao eixo longitudinal do
composito, indicando o perfil de cura nos mesmos. Os resultados revelaram que a resina
entra no molde com grau de cura nulo e, enquanto o compdsito é puxado, a cura ocorre
preferencialmente nas extremidades. No final do molde, a cura estd uniforme e com

95,06% do grau de cura.
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Figura 4.24. Perfil de cura do compdsito encontrado na otimizagao.

L

C

L

D

Figura 4.25. Perfil de cura na velocidade de 6 mm - 571 apods a otimizagdo: A) 100cm,

entrada do compdsito no molde; B) 60cm; C) 30cm; D) Ocm, saida do molde.
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Na Figura 4.26, temos a comparagcdao entre o perfil de cura no centro do
compdsito ao longo do molde obtido na simulac@o e na otimizag¢do. Observa-se que a
diferenca se encontra logo apds a zona de aquecimento, onde na simulagdo, devido a
uma maior taxa de aquecimento, o grau de cura foi mais pronunciado, enquanto que na
otimizacao reduziu-se a taxa de aquecimento a fim de se obter ao final do processo o
minimo valor do grau de cura imposto pela restricdo da otimizagao, 95%, economizando

energia elétrica devido a diminui¢do da taxa de aquecimento nos aquecedores.
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Figura 4.26. Comparacio do perfil de cura no centro do compésito na

. -1 T . ~
velocidade de 6 mm - s " na otimizagdo e na simulagao.

Logo, nota-se que o algoritmo de otimizacdo tende a ajustar o nivel de
aquecimento do molde de maneira que a resina atinja o grau de cura minimo

estabelecido.
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Capitulo V

Conclusao

Este projeto teve como objetivo determinar os parametros cinéticos de um
modelo autocatalitico de uma resina poliéster insaturada isoftélica, simular o problema
em CFD e otimizé-lo visando promover a rea¢do de cura com diminui¢do de gastos de

energia elétrica para a taxa de aquecimento do molde.

De acordo com os resultados, podem-se tirar as seguintes conclusdes deste

trabalho:

i. E possivel obter os pardmetros cinéticos Gtimos por meio da minimizacio da
funcdo erro quadritico em relacdo as curvas experimentais do DSC fazendo uso da
técnica de enxame de particulas, porém deve ser averiguado se os valores obtidos
representam um minimo local ou global da funcdo objetivo e se os mesmos apresentam

significado fisico;

ii. Como a ordem de reacdo encontrada (m + n) foi de aproximadamente trés, a
suposicdo de que o grau de cura € proporcional linearmente ao calor liberado pela

reacdo, conforme a Equacao 2.4, ndo é valida.

iii. O modelo matemdtico implementado no programa de fluidodindmica
computacional, ANSYS CFX, mostrou-se adequado para simular o processo de
pultrusdo, mostrando-se bastante util na visualizacio dos comportamentos de

temperatura e cura no interior e na superficie do compdsito;

iv. Por meio da otimizacdo, foi possivel determinar um menor fluxo de aquecimento
para obtencdo de um grau de cura satisfatorio, reduzindo custos energéticos. Notou-se
que a taxa de aquecimento do aquecedor inferior foi maior que a superior, devido a

maior complexidade geométrica nesta regido e distancia do aquecedores da mesma.
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Apéndice A

Métodos dos elementos finitos

O método de volumes finitos satisfaz a conservacdo da varidvel transportada em
nivel de volumes elementares. Para ilustrar a idéia bésica da solucdo do modelo
matemadtico pelo método de volumes finitos, considera-se um volume finito de cdlculo,

em coordenadas cartesianas, contendo um ponto central P conforme mostra a Figura

7.1.

Figura 7.1. Volume finito de calculo em coordenadas cartesianas.

Esse volume possui seis nos, identificados como W,E,S,N,B e T e seis faces

w,e,s,n,b e t. A integracdo das equacdes sobre esse volume elementar resulta em:

Regido limitada pelo composito:

[Vlp.c,urhv = [Ve(k TV + [[Ca,0-p)AH, 1, 1V (7.1)
[Vluahv = [a-k(T)a)1-o)"av (7.2)
AV AV

resultando em:
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n e t
(ASCPCPC”yTjS +(AWCPC pcuij y +(AbCpCpcuZij =
k, oT\’ k. oT " k orT\'
A |~ +A, +A,| = +Ca,AH (1 @)r, AV (7.3)
ox )y ) z ),
€
Ayl ) ==K (T)a™1-)" AV (74)

considerando que o grau de cura varia somente na direcdo do escoamento.

Regido limitada pelo molde:

t

[Vevr)av = Aw[kgaTj =0 (7.5)

X

‘ k.oT\"
+A,|—= +Ab(kzaTj
y dy ) oz

Onde: AW = Ae , As = An e Ab = At as areas do volume elementar.

b

Os métodos numéricos resolverdo os sistemas de equacdes diferenciais
transformando-os em sistemas de equagdes algébricas. No exemplo acima, os valores

das varidveis dependentes sdo armazenados nos centros dos volumes W,E,S,N,B,e
T ou nos centros das faces w,e,s,n,b € t. Os valores necessarios dessas variaveis em

outras posi¢des sao obtidos por interpolagdo. Dessa forma, as derivadas da fun¢ao sao
substituidas pelos valores discretos dessa fung¢do. O estabelecimento da fungdo de
interpolacdo € a parte fundamental da concep¢do do método numérico. Diferentes
fungdes de interpolacdo geram aproximagdes diferentes, as quais produzem solugdes
distintas para a mesma equacdo diferencial. O ANSYS CFX utiliza diferentes

abordagens para aproximar as derivadas das equagdes.

A abordagem do CFX para aproximacgao dos termos difusivos calcula o valor da
varidvel dependente, por exemplo, temperatura, dentro de um volume de acordo com a

Equaciao 7.6 abaixo:

T=>Y NT, (7.6)
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Onde: N, = funcdo de interpolacdo para o nd
ie T; =valorde Tnond i.

O somatdrio engloba todos os ndés de um volume. A fun¢do de interpolacdo é

continua e tem valor unitdrio no respectivo né e nulo nos restantes:

L. 1L i=j
Noné j, N; = 0 i%] (7.7)

Para a derivada de uma grandeza no ponto P, no caso da temperatura, na direcao

x , por exemplo, tem-se:

oN

n

oT |
0x

P n ax

T

n (7.8)
P

A discretizacdo da Equagdo 7.8 gera um sistema de equagdes lineares. A fim de
resolver este sistema linear, o ANSYS CFX utiliza o método multigrid. Os métodos
multigrid aceleram a convergéncia de cdlculo e permitem obter solucdes de sistemas

lineares com menor tempo de computacdo. (MALISKA, 2004).
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Apéndice B

Métodos de enxame de particulas

O primeiro estudo sobre esse método de enxames foi desenvolvido por
KENNEDY e EBERHART (1995) os quais desenvolveram um modelo ndo
deterministico e de facil implementacdo computacional baseado no comportamento
animal. A base do algoritmo consiste em determinar em cada iteracdo, 0 movimento de

cada uma das n__ particulas do grupo, que é guiado pela melhor posi¢ao (melhor valor

part
da fun¢do objetivo) na qual a particula esteve assim como a melhor posi¢do encontrada
por todo o conjunto.

A fim de manter a diferenca dos comportamentos de cada particula, as mesmas
sdo configuradas para possuirem um comportamento aleatério e distinto, assumindo
assim um valor diferente para cada uma das particulas (SCHWAAB, 2005).

KENNEDY e EBERHART (1995) propuseram as seguintes equacdes para

descrever a Técnica de Enxames de Particulas:

k+l _ k (k_k) (k _k)
Vid =Vid TP g =X q 722\ glopatd T i (7.9)

k+1 k k+1
Xid =XidtVid (7.10)

Onde: k,ie d =iteragdo, particula e a dire¢ao de busca;
v = velocidade;
x = posicao no espaco de busca;

¢y € ¢y = duas constantes positivas, chamadas respectivamente de

parametro cognitivo e social;

rje ry = dois nimeros aleatorios com distribuigéo uniforme no intervalo

[0, 1] e sempre diferentes para cada direcdo, particulas e iteracio;

p; = melhor ponto encontrado pela particula i;
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Pglobal = melhor valor encontrado por todo o enxame.

Neste trabalho utilizou-se uma versdo diferente da proposta anteriormente, que
consiste na introdu¢do de um novo parametro, chamado de peso de inércia, w, o qual
pondera o termo relativo a velocidade prévia da particula, balanceando o carater global
e local da busca, podendo ser uma constante positiva ou mesmo uma fungdo do tempo
(iteragdes) positiva linear ou nao linear, de acordo com SHI e EBERHART (1998) e
SCHWAAB (2005):

k+1 _ k ( k k ) ( k k )
Vid =WVid Tan\Pia ~*ia ]t 2" \Pglobal,d ~Xi,d (7.11)

bt =k kil (7.12

A cada iteracdo calcula-se o valor da velocidade de cada particula nas dire¢des
de busca. Desta forma obtém-se o valor da posi¢cao de cada particula, o que significa o
valor das varidveis independentes, e calcula-se o valor da fung¢do objetivo. No instante
em que os melhores valores sdo alterados, o comportamento do enxame se adapta aos

novos valores.
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