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Resumo. A utiliza¢do de gases de alto risco a saude e ao ambiente por industrias e como
armas quimicas gera a necessidade de estudos capazes de entender o fenomeno de dispersao
gasosa. Como experimentos com estas substincias sdo arriscados, a simulagdo
computacional é uma ferramenta que pode ser util para predig¢oes de possiveis vazamentos e
ataques, possibilitando maior velocidade em tomada de decisoes. Assim, este artigo estuda a
simula¢do da dispersdo do GLP utilizando o software ANSYS CFX 18.2 (Academic Version).
Como valida¢do da simulagdo os dados simulados foram comparados com valores
experimentais através do FAC2, e os resultados reproduziram o comportamento esperado da
dispersdo gasosa.
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1. INTRODUCAO

O desenvolvimento industrial e tecnologico da sociedade aumenta o nimero de atividades
que utilizam substancias toxicas e de alto risco. Na industria a possibilidade de vazamento de
substancias gasosas ¢ potencialmente maior gerando um impacto negativo no ambiente e
consequentemente para a saiude humana. Dentro do cendrio nacional, o Brasil, como
signatario da ndo proliferagdo de armas quimicas da Organiza¢do para Proibi¢cdes de Armas
Quimicas (OPAQ), cumpre as diretrizes desse organismo internacional procurando minimzar
os riscos associados aos materiais toxicos industriais.

A crescente capacidade computacional aumenta o interesse em fluidodinamica
computacional, que ¢ uma ferramenta capaz de simular fendmenos reais através de métodos
numéricos. Apesar de uma simulacdo levar um tempo consideravel para gerar resultados, ela
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gera estudos que ajudam em tomadas de decisdes caso algum desastre ocorra. Outro aspecto
importante da simulagdo ¢ a grande variedade de modelos e softwares usados para simular um
problema, cada qual ¢ melhor para determinados fendmenos. Isso cria a necessidade da
validacdo do modelo proposto a partir de dados experimentais. Este artigo propde a utilizagao
do solver ANSYS-CFX 18.2 (Academic Version) para a simulacao de um experimento de
dispersao de gas liquefeito de petrdleo (GLP).

2. FUNDAMENTACAO TEORICA

As equacdes que governam o movimento dos fluidos sdo baseadas em leis de
conservagdo de massa, momento e energia por meio das equagdes de Navier-Stokes, que
descrevem como a velocidade, pressao, temperatura e densidade de um fluido em movimento
sdo relacionadas. Elas sdo extensdes das Equagdes de Euler, incluindo os efeitos viscosos.

Estas equagdes sao um conjunto de equagdes diferenciais dependentes do tempo.
Consistindo de uma equagdo de continuidade para a conservacdo de massa, trés equagdes de
conservagao de momento e uma equagdo de conservacao de energia Versteeg et al (2007).

Uma das caracteristicas do escoamento de fluidos ¢ seu regime laminar ou turbulento.
Eles se diferem devido a predominancia das forcas inerciais ou dos efeitos viscosos, cuja
razdo ¢ expressa pelo nimero de Reynolds. O movimento turbulento ¢ caracterizado por altas
forgas inercias que geram variagdes aleatorias nas propriedades dos fluidos.

Uma das metodologias para a solu¢do de problemas de escoamento turbulento sdo as
equagoes RANS (Reynolds-averaged Navier-Stokes), nas quais incluem médias de termos
flutuantes nas equacdes de Navier-Stokes. A utilizagdo deste método gera a necessidade de
um modelo de turbuléncia para predizer as tensdes de Reynolds e os termos de transporte
escalar, sendo o mais utilizado o modelo k-& , que foca nos mecanismos que afetam a
energia cinética de turbuléncia.

3. METODOLOGIA

Este artigo compara a performance do solver ANSYS-CFX 18.2 (Academic Version),
que utiliza o método dos volumes finitos com discretizagdao centrada em cada n6é da malha,
com dados experimentais fornecidos por Schleder et al (2015), particularmente o cendrio
P25 2.

A geometria ¢ a malha foram feitas de forma a aumentar a precisdo do resultado. Para
isso as regides mais proximas da fonte de gas possuem uma malha mais refinada, como pode
ser observado na Figura 1. As dimensdes do campo foram de 50 m na direcdo x, 48 m na
dire¢do y e 10 m na dire¢do z, a malha possui 396396 elementos e 375000 nds. O tamanho
dos elementos é de 0.4 m, sendo o refinamento reduzido a um fator de até 50 vezes. O
material simulado foi o (GLP) composto por 97% em volume de propano, 1,5% de butano,
0,75% de nitrogénio e 0.75% de hidrogénio.

Enquanto as condi¢des de contorno para as laterais e superficie superior do campo sio
abertas, a superficie inferior tem uma rugosidade de 0,03, correspondendo ao valor de uma
superficie de concreto. Além disso, foi considerada a velocidade do vento variando
exponencialmente com a componente z de um fator de 0,33, de acordo com a classe de
estabilidade de Pasquill (classe E). As equagdes (1) e (2) descrevem a velocidade do vento
utilizada, onde U; e U, representam a velocidade do vento numa altura de 1 m em relagdo ao
solo.
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Usina =U, (Z) (1)

Viina =V (Z ) 2)

Os parametros ambientais definidos no software sdo descritos na Tabela 1. A fonte
gasosa foi descrita como um ponto, assumindo uma expansao gasosa isentropica entre o ponto
de estagnagdo e o orificio de saida do jato, a 1,5 m de altura. Medidas experimentais da
temperatura e pressao de saida do géas sdo encontradas em Schleder et al (2015), estes valores
foram utilizados para o célculo dos parametros termodinamicos em fun¢do do tempo.

O modelo de turbuléncia ¢ baseado no método RANS para a solugdao das tensdes de
Reynolds, utilizando o modelo ke. A turbuléncia das superficies livres foi considerada de 5%
de intensidade, enquanto a na fonte gasosa foi modelada com 10% de intensidade.

W A
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L Eaa— S
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Figura 1 — Representagdo da malha utilizada na solugao do problema.

Tabela 1 - Parametros do cenario P25 2 utilizados como entrada no ASYS CFX.

Variavel Valor Unidade
Pressdao ambiente 993 hPa
Temperatura ambiente 21.2 °C

Vel. Vento na diregao x (z=1) -0.4881 ms’
Vel. Vento na dire¢do y (z=1) 0.04271 ms’
Rugosidade do solo 0.03 m
Estabilidade de Pasquill E -
Intensidade da turbuléncia 5 %

4. RESULTADOS
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Como forma de avaliar a performance da simulagdao foi usada a autenticacao de dois
fatores (FAC2), a qual analisa se a razdo entre valores experimentais e simulados estdo entre
0,5 e 2,0. Este fator ¢ muito utilizado para a validagdo de simulacdes em fluido dindmica
computacional. Esta andlise foi realizada para dois conjuntos de dados, as concentragdes nos
sensores na linha central e em todos os sensores.

Na primeira andlise 83,3% dos pontos se encontraram dentro da faixa do FAC2, ou seja, a
razao entre os valores de concentragdes simuladas e experimentais estdo na faixa do FAC2.
Apenas dois pontos ndo se encontram nesta faixa, estes pontos estdo a 0,1 m e¢ 0,6 m de
distancia do solo, nestas regides os valores simulados sdo menores que os valores
experimentais. Comparando com o resultado da simulagdo realizada pelo software FLACS,

75 % dos pontos na faixa, os resultados da simula¢do pelo Ansys CFX apresentou melhor
performance.

Peak concentrations - centerline of P25_2 Peak concentrations - all poinis of P25_2
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Figura 2 — Gréficos representando a andlise FAC2 para os dois conjuntos de dados.

Para o segundo conjunto de dados, foi encontrada um valor de 62,1% dos pontos dentro
da faixa. Este resultado ¢ bem proximo do valor de 60 % dos resultados do FLACS, Schleder
et al (2015). Pela Figura 2, ¢ possivel observar que os valores fora das faixas sdo, em sua
maior parte, de pontos a 0,1 m de altura. Estes valores estdo mais distantes do eixo de difusdo
gasosa ¢ proximos do solo, sofrendo maiores efeitos de turbuléncia. Possiveis erros também
sdo associados com a malha, pois em algumas regides o modelo de turbuléncia pareceu ndo
ser muito adequado, de acordo com a andlise do parametro y+.

5. CONCLUSAO

O objetivo deste artigo foi realizar a simulagdo de dispersdo gasosa do GLP utilizando o
ANSYS-CFX 18.2 (Academic Version), comparar os resultados com os dados experimentais
encontrados em Schelder et al (2015) e avaliar a performance do ANSYS-CFX 18.2
(Academic Version) com o FLACS. A anélise dos pontos simulados, realizada pelo parametro
FAC2, gerou resultados favoraveis com 83,3 % dos pontos da linha central dentro da faixa do
FAC2. Os valores que apresentaram maiores divergéncias dos dados experimentais sao pontos
mais distantes da linha de dispersdo gasosa.
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LGP GAS DISPERSION NUMERICAL SIMULATION

Abstract: Knowledge in gas dispersion fenomena is importante due the use of toxic gases for
industry and as chemical wapons. Experimental studies bring risk to reasearchers, to solve
this problem computational simulation can be used as a powerfull tool to predict the behavior
of gas dispersion in accidents. The goal of this article is simulate a gas dispersion of LGP and
compare the concentrations with experimental datas to validate the model created on ANSYS
CFX 18.2 (Academic Solver).

Keywords: Simulation, Gas dispersion, CFD.
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