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O eterno mistério do mundo é a sua
compreensibilidade.

Albert Einstein, Physics and Reality
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RESUMO

Atualmente, o desenvolvimento e a otimizacao de microdispositivos tém recebido grande
atencao por parte da comunidade cientifica, uma vez que suas aplicagoes desempenham
papéis relevantes para a producao tecnoldgica, especialmente em aplicagoes biotecnolégicas,
como os dispositivos lab-on-a-chip. Nesse contexto, o estudo da microfluidica é necessario,
uma vez que objetiva compreender fenomenos de fluidos aplicados a microescala, pelos
quais tais dispositivos operam. Como uma importante técnica, a microfluidica de gotas
surge com vasta aplicabilidade, permitindo a criagao, manipulacao e analise de peque-
nas gotas que podem servir como microreatores independentes para diferentes reacoes
quimicas, fisicas e bioldgicas. Dessa forma, neste trabalho, objetivamos compreender o
funcionamento de dispositivos microfluidicos, no que diz respeito a formacao de gotas em
microcanais, por meio do emprego de simulagoes computacionais que envolvam técnicas de
dinamica de fluidos computacional (CFD - Computational Fluid Dynamics). Para tanto,
em um primeiro momento, procuramos avaliar a adequabilidade de um modelo compu-
tacional (VOF - Volume of Fluid) para o estudo da formagao de microgoticulas; além
disso, com o ferramental computacional proporcionado pelo método VOF, objetivamos
compreender como a geracao de gotas ¢ influenciada por parametros como velocidade de
fluido e dimensao geométrica do microcanal. Ademais, procuramos entender, qualitati-
vamente, o mecanismo de divisao de gotas sob condicoes de assimetria geométrica. As
analises nos permitem delinear e classificar os regimes de escoamento em que se atuam
os mecanismos de produc¢ao de microgoticulas em diferentes condigoes fisicas, além de va-
lidar o uso de ferramentas computacionais para a compreensao de sistemas microfluidicos.

Palavras-chave: microfluidica de gotas, microdispositivos, dinamica de fluidos
computacional, volume de fluido.



ABSTRACT

Currently, the development and optimization of microdevices have received significant
attention from the scientific community, as their applications play relevant roles in te-
chnological production, especially in biotechnological applications such as lab-on-a-chip
devices. In this context, the study of microfluidics is essential, as it aims to understand
fluid phenomena applied to the microscale, through which such devices operate. As an
important technique, droplet-based microfluidics emerges with vast applicability, enabling
the creation, manipulation, and analysis of small droplets that can serve as independent
microreactors for different chemical, physical, and biological reactions. Thus, in this work,
we aim to understand the operation of microfluidic devices regarding droplet formation
in microchannels through the use of computational simulations involving Computational
Fluid Dynamics (CFD) techniques. To this end, we initially seek to evaluate the suita-
bility of a computational model, the Volume of Fluid (VOF) method, for the study of
microdroplet formation; furthermore, with the computational tools provided by the VOF
method, we aim to understand how droplet generation is influenced by parameters such as
fluid velocity and the geometric dimensions of the microchannel. In addition, we seek to
qualitatively understand the mechanism of droplet breakup under conditions of geometric
asymmetry. The analyses allow us to outline and classify the flow regimes in which the
microdroplet production mechanisms operate under different physical conditions, as well
as to validate the use of computational tools for understanding microfluidic systems.

Keywords: droplet-based microfiuidics, microdevices, computational flurd dynamics,
volume of fluid.
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1 Introducao e Fudamentacao Tedrica

1.1 Motivacao

O desenvolvimento de microdispositivos tem desempenhado um importante papel em
diferentes areas do conhecimento e da producao tecnolégica, especialmente em aplicacoes
biomédicas, como a producao e otimizacao de dispositivos conhecidos como lab-on-a-chip
ou organ-on-a-chip, os quais, atualmente, apresentam-se como essenciais na analise e

manipulacao de fenomenos biolégicos em microescala (CASTILLO—LE()N . 12014).

Nesse contexto, muitos microdispositivos operam e sao fundamentados em conceitos
advindos da microfluidica, definida como o conjunto de técnicas desenvolvidas para o con-
trole de volume de fluidos em microescala (WHITESIDES| 2006). O desenvolvimento da
microfluidica como uma area de intersecgao entre a teoria de dinamica de fluidos aplicada
a microescala e a otimizacao de dispositivos que partem de tais principios potencializa o
estudo e a andlise do comportamento de fluidos biolégicos, possibilitando o entendimento
de parametros e propriedades fisicas dos fluidos em microcanais a fim de desenvolver

sistemas funcionais.

Diante da importancia do entendimento da dinamica de fluidos em microescala para
a otimizacgao de microdispositivos funcionais, as técnicas computacionais emergem como
uma ferramenta essencial. A Fluidodinamica Computacional (Computational Fluid Dy-
namics - CFD) é caracterizada pela aplicacao de robustos métodos computacionais para
a modelagem e simulagao de sistemas fisicos que envolvam mecanica de fluidos, permi-
tindo descrever condigoes de fluxo de fluido, predizendo aspectos de transferéncia de calor,

massa e momento (MAQO, 2007).

Este trabalho busca, por meio da aplicagao de técnicas computacionais e simulagoes
numeéricas, compreender e analisar a dinamica de fluidos envolvidos em microdispositivos
com aplicacoes biotecnoldgicas, bem como identificar os principais parametros fisicos que
influenciam os sistemas microfluidicos estudados. Nesse sentido, buscamos a compreensao
de como variados fatores, como as dimensoes de geometrias trabalhadas, propriedades dos
fluidos e condicgoes iniciais dos sistemas estudados, determinam o comportamento do fluido

em microcanais destinados a tarefas especificas. Além disso, é de grande interesse avaliar
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a adequabilidade dos métodos e modelos computacionais empregados nas simulagoes de

dinamica de fluidos aplicada ao contexto de otimizacao de dispositivos microfluidicos.

Para tanto, em um primeiro momento, exploraremos a adequabilidade de um especifico
método numérico em CFD (Volume of Fluid Method - VOF) no contexto de formagcao
funcional de gotas em um microcanal de uma determinada geometria (com jungao T).
Dada a devida validagao do modelo empregado, objetivamos aplicd-lo para o estudo da
influéncia de parametros geométricos em geometrias do tipo flow focusing na formagao
de microgoticulas, identificando possiveis variagoes em forma e frequéncia de formacao.
Além disso, procuraremos delinear, de maneira qualitativa, o mecanismo de divisao de

gotas (droplet splitting) em um microcanal assimétrico.

O presente trabalho torna-se favoravel ao contexto de pesquisa do Grupo de Fisica
Aplicada a Medicina e Nanotecnologia (GFAMN), uma vez que procura explorar conceitos
fundamentais de novas abordagens de pesquisa, ja que a utilizacao de microdispositivos

a base de microfluidica é bem aplicada ao cenério da biotecnologia.

1.2 Microfluidica

As tecnologias que envolvem e aplicam conceitos da microfluidica em suas operacoes
tem sido aplamente analisadas e constituem-se em grande interesse na comunidade ci-
entifica, uma vez que apresentam capacidades tteis em muitos contextos, como a habili-
dade de uso de pequenas quantidades de amostras e reagentes, e de realizar separagoes
e deteccgoes com alta snesibilidade; baixo custo de otimizacao; tempo diminuto para

andlises; e tamanhos minimizados de dispositivos (WHITESIDES| 2006)).

Historicamente, o estudo da microfluidica tem sido explorado por quatro grandes
areas voltadas as aplicagoes tecnoldgicas: andlise molecular, biodefesa, biologia molecular
e microeletronica. Como uma primeira motivacao para o desenvolvimento de dispositivos
microfluidicos, destaca-se a necessidade de métodos microanaliticos para que, em analises
quimicas, seja possivel garantir altas sensibilidade e resolucao em pequenas quantidades
de amostras. Outro fator que exerceu influéncia no desenvolvimento da microfluidica es-
teve relacionado com o advento de armas bioldgicas e quimicas - especialmente devido a

Guerra Fria. O incentivo, muitas vezes governamentais, a criacao de detectores de ameagas
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quimicas e biolégicas estimulou o estudo da microfluidica no meio académico. Ainda, o
advento da genomica, na década de 1980, fomentou o desenvolvimento de abordagens mi-
croanaliticas no campo de biologia molecular, corroborando o interesse em microfluidica.
Por fim, uma grande motivagao para a otimizacao de dispositivos microfluidicos advém da
microeletronica, a qual trouxe abordagens de fotolitografia associadas a tecnologias apli-
cadas a sistemas microeletromecanicos (MEMS - Microelectromechanical Systems), sobre

os quais a microfluidica pode ser aplicada diretamente (WHITESIDES) 2006)).

Futuramente, espera-se que os avancos na compreensao do comportamento de flui-
dos em microescala contemplem amplas aplicacoes factiveis em diversas areas e campos
que integrem as tecnologias de microfluidica (BATTAT; WEITZ; WHITESIDES) [2022).
Destaca-se, nesta perspectiva futura de pesquisas, a microfluidica como ferramenta im-
portante no diagnéstico biomédico (SCHORK] |2015)); no desenvolvimento de tratamentos
diversos (DITTRICH; MANZ, 2006); no controle de qualidade de produtos alimenticios,
agricolas e de consumo (NEETHIRAJAN et al., 2011); e na produgao de materiais funci-
onais que apresentem controle de fluxo preciso. Apontam-se, neste contexto, as vantagens
de técnicas de emulsoes multiplas utilizadas para a sintese de particulas funcionais, como
as que contenham agentes farmacéuticos ativos ou compostos cosméticos (UTADA et al.)

20085).

Os recentes avangos no desenvolvimento de tecnologias microfluidicas contribuiram
para a integracao de tecnologias de biosensores com leituras baseadas em microscopia
(NEUZIL et al., 2012). Nesse sentido, a microfluidica pode fornecer ferramentas para a
realizacao de ensaios laboratoriais complexos com maior qualidade de informagcao ao se
combinar com sistemas automatizados de processamento e armazenamento de dados. Ade-
mais, os dispositivos otimizados com tecnologias microfluidicas permitem o isolamento,
purificacao, manipulacao e transporte de particulas, biomoléculas, bacteriéfagos e células

(KANG et all, 2008).

1.3 Técnicas em microfluidica

A vasta aplicacao das tecnologias microfluidicas faz necessaria a existéncia de diferen-
tes técnicas que pressupoe contextos e aplicagoes especificas e possibilitam o bom funcio-

namento de plataformas microfluidicas otimizadas para fins especificos. Assim, procura-
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se delinear duas principais técnicas em microfluidica, aperfeicoadas, especialmente, para

aplicagoes biotecnoldgicas.

1.3.1 Técnicas microfluidicas de patch-clamp

As técnicas microfluidicas de patch-clamp sao utilizadas para estudar e analisar a
atividade elétrica das células. A medicao da corrente elétrica através de canais ionicos
nas membranas celulares é fundamental para o desenvolvimento de novos medicamen-
tos. No entanto, as técnicas convencionais sao complexas e tém baixo rendimento. Em
contrapartida, ao associar essas técnicas a tecnologia microfluidica, como microplacas
compativeis com sistemas de alto rendimento, é possivel integrar facilmente dispositivos
microfluidicos robustos que conseguem administrar doses de medicamentos de forma mais

eficiente (CHEN et al., 2011).

1.3.2 Microfluidica de gotas

A microfluidica de gotas consitui uma técnica de grande interesse, a medida que
permite a criagao, manipulagao e a andlise de pequenas gotas que podem servir como mi-
croreatores independentes para diferentes reagoes quimicas e biolégicas (TALY; KELLY;
GRIFFITHS, 2007). Nestes sistemas, as gotas podem ser geradas por meio da insergao de
amostras aquosas em um meio imiscivel, como um composto hidrofébico. O controle pre-
ciso do tamanho, forma e frequéncia de formacgao das gotas com certa monodispersidade

é um desafio importante na garantia de ensaios de alto rendimento e precisao.

Os métodos hidrodinamicos para a formacao das gotas utilizam das geometrias dos
microcanais e as caracteristicas do escoamento do fluido para controlar a geragao de
goticulas. Tais métodos exploram a relacao entre as forcas de cisalhamento e as forgas de
tensao superficial nos fluidos, determinadas pelas caracteristicas fisico-quimicas das geo-
metrias dos canais, bem como dos fluidos trabalhados (UTADA et al [2005). Além disso,
técnicas ativas para geracao de gotas tém sido utilizadas, como a utilizagao de tecnologias
eletrohidrodinamicas por meio da geracao de sinais elétricos de eletrodos integrados as

plataformas microfluidicas (YIN et al., 2020)).

A microfluidica de gotas abrange uma série de aplicacoes e abordagens biotecnolégicas
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amplamente utilizadas em analises de alvos bioldgicos individuais como células, bactérias
e virus com alta precisao (CLAUSELL-TORMOS et al., 2008); no estudo de secrecoes de
moléculas e produtos metabdlicos por meio de detecgao fluorescente (TEREKHOV et al.|
2017); e, também, na andlise de interagoes bioldgicas entre células usando mecanismos de

encapsulacao (BROUZES et al., 2009).

A geragao de gotas nos microcanais de dispositivos microfluidicos tem outras vastas
aplicagoes, como mostra a Figura [l dentre as quais podemos destacar a detec¢ao mole-
cular (LAL; YANG; LEE, 2015); as anélises por imagem (RADEMEYER et al/ 2015);
aplicagoes em transporte de farmacos (drug delivery) (VLADISAVLJEVIC et al., [2013);
e o auxilio em diagnésticos (WANG; ZHANG; CHU| 2014).

As técnicas de formacao de gotas em dispositivos microfluidicos auxiliam a detecccao
molecular através da substituicao de procedimentos laboratoriais complexos por sistemas
miniaturizados. Além disso, oferecem maior controle sobre o manuseio de liquidos em vo-
lumes em microescala, reduz o uso de reagentes e possibilitam anélises de alto rendimento.
A microfluidica de gotas, atualmente, permite a manipulacao e deteccao de moléculas indi-
viduais para o estudo de macromoléculas bioldgicas, a fim de obter informacgoes genéticas

essenciais para andlises complexas (ZHAO et al., 2013]).

A microfluidica de gotas tem se consolidado como técnica auxiliadora em andlises
por imagens, principalmente, ao oferecer a producao controlada de gotas e particulas
fluorescentes que sirvam como agentes de contraste (SHEERAN et al., 2015). A monodis-
persidade de gotas com tamanhos controlados torna o contraste, como em ultrassom, mais

bem definido em comparagao a técnicas convencionais (DHANALIWALA et al., [2013)).

Os dispositivos microfluidicos, especialmente aqueles que se baseiam em técnicas de
formagao de gotas, constituem-se como plataformas promissoras e funcionais para o trans-
porte de farmacos (GANAN-CALVO et al.| 2013) . Os sistemas de liberaciio controlada de
farmacos permitem mais estabilidade, protecao contra degradagao e controle na liberagao

de medicamentos (IWANAGA et al., [2013)).

A microfluidica de gotas é ideal, também, para diagnésticos por meio de plataformas

miniaturizadas que oferecem testes clinicos rapidos e com consumo diminuto de reagentes

(KALER; PRAKASH, 2014).
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Figura 1: Aplicacoes de técnicas de microfluidica em gotas.
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1.4 Dispositivos lab-on-a-chip

Muito do que se conhece sobre microfluidica tem sido implementado para a otimizacao

dos chamados dispositivos lab-on-a-chip (LOC), essenciais para adaptacao de métodos

laboratoriais classicos a fenomenos biolégicos em microescala (]CASTILLO—LEONL |2014|).

Esses dispositivos podem ser definidos como a miniaturizacao de processos quimicos e
biolégicos, que envolvem sistemas micro eletromecanicos integrados capazes de lidar com

diferentes estagios de processos bioquimicos (LIM; KOUZANI; DUAN] 2010).

O surgimento da tecnologia, também referenciada como micro total analysis systems
(uT AS ), esteve relacionado, a partir da década de 1990, ao desenvolvimento de estruturas
microfluidicas, como microvalvulas e micropumps, viabilizadas pela microfabricacao em

silicio. Tais avancos lancaram bases para a automacao de manipulacao de fluidos por

meio de tencologias microfluidicas (MARK et al., 2010).

A otimizacao de dispositivos LOC (lab-on-a-chip) pressupoe a integracao entre as
etapas de um processo laboratorial em uma plataforma (Figura. Para tanto, o processo

de miniaturizagao atua sobre diversos componentes laboratoriais e sobre os sistemas de
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Figura 2: Componentes de um sistema lab-on-a-chip.
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Adaptado de FRANCESKO, A. et al (2019)

detecgao, que incluem sensores dpticos, magnéticos e elétricos (DITTRICH; MANZ,20006),
e os estagios procedimentais que garantem a boa funcionalidade de plataformas LOC
incluem a amostragem, pré-tratamento de amostragem, reacoes quimicas, separacao e
isolamento de produtos, sistema de deteccao e andlise de dados (BJ(")RN MALM; YAN;
CARUSO, 2014).

Os dispositivos LOC sao capazes de oferecer uma melhor representacao das condigoes
fisiologicas de sistemas complexos quando comparados aos ensaios in vitro convencio-
nais em macroescala (FRANCESKO; CARDOSO; LANCEROS-MENDEZ, 2019). No
contexto de desenvolvimento de plataformas LOC, tornam-se vidveis a modelagem de
ambientes bioldgicos junto a mimetizacao de sistemas complexos. Um exemplo notavel
sao os sistemas organ-on-a-chip, projetados para reproduzir interagoes bioldgicas entre te-

cidos e érgaos, sendo amplamente utilizados para acelerar as fases iniciais da descoberta
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de farmacos e reduzir a necessidade de testes em animais (Figura|3) (ZHENG et al., |2016;

LEE; SUNG| 2013).

Figura 3: Comparacao entre métodos convencionais e dispositivos organ-on-a-chip em relagao ao controle

experimental e relevancia.
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Fonte: Elaborado pelo autor

Sistemas organ-on-a-chip objetivam sintetizar unidades minimas funcionais que repro-
duzam funcgoes atribuidas a tecidos e érgaos. Estes sistemas incorporam aspectos fisicos
como escoamento de fluido, tensao de cisalhamento e compressao mecanica, viabilizando
a analise de respostas de 6rgaos a medicamentos, substancias e outras condigoes e fatores

do ambiente (BHATIA; INGBER] 2014).

1.5 Meétodos de fabricacao

As técnicas de fabricagao de dispositivos microfluidicos incluem microusinagem, lito-

grafia suave, micro modelagem e outros métodos.
Microusinagem

Os sistema microeletromecanicos (MEMS) podem ser otimizados por meio de técnicas
de microusinagem a base de silicio. Tais técnicnas constituem os primeiros modos de mi-

crofabricacao desenvolvidos e podem lidar com a otimizagao de diversos sistemas comple-
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xos (MAHALIK] 2006)). Ainda que tenham sido amplamente empregadas, as técnicas de
manufatura a base de silicio podem apresentar dificuldades relacionadas as caracterisiticas
fisico-quimicas do silicio, como a opacidade 6ptica, e outras dificuldades, como o alto custo
de producao e os desafios na integragao de componentes (BEEBE: MENSING; WALKER|
2002).

Litografia suave

O uso extensivo de dispositivos microfluidicos para aplicacoes biolégicas influenciou a
necessidade de novos métodos de producao que sejam mais rapidos e de baixo custo. As-
sim, com o desenvolvimento de técnicas de litografia suave (soft lithography), microcanais
de microdispositivos passaram a ser otimizados por meio da padronizagao de superficies

através de técnicas de carimbagem.

A litografia suave envolve a moldagem de um polimero chamado de polidimetilsilo-
xano (PDMS) por meio de moldes mestres. Esses moldes sao, geralmente, fabricados
por fotolitografia a fim de garantir um determinado padrao. As técnicas de litografia
suave permite a criacao de micro e nanoestruturas por meios praticos, mas eficientes, seja

diretamente em superficies ou no interior de microcanais (KIM et al., 2008).

Ainda existem diversas limitagdes quanto ao uso do PDMS na fabricacao de disposi-
tivos microfluidicos, especialmente, em relagao as etapas que demandam os moldes feitos
por fotolitografia, que consiste em um processo complexo e de alto custo (KAMEI et al.|

2015).
Micromoldagem

As técnicas de moldagem por inje¢ao surgem como alternativa eficiente e de baixo
custo para a otimizacao de dispositivos microfluidicos. O processo consiste em tornar
polimeros maledveis através de aquecimento e, entao, deposita-los em moldes desejados,

onde ocorre o resfriamento do material para obter a peca final.

Alguns desafios estao relacionados a técnica de micromoldagem, como, por exemplo,
a prépria fabricagao do molde mestre, que envolve processos de custos elevados. Ainda
assim, o método se destaca pelo tempo diminuto de producao e em sua escalabilidade

(BEEBE; MENSING; WALKER|, [2002).
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1.6 O papel dos métodos computacionais

O estudo da dinamica de fluidos é de grande importancia em qualquer processo de
otimizagao de dispositivos microfluidicos, pois os mecanismos fisicos envolvidos, que regem
o bom funcionamento dos dispositivos desenvolvidos, constituem o entendimento de como
fluidos se comportam nos microcanais modelados. Nesse sentido, a utilizagao de técnicas
computacionais de simulagao em dinamica de fluidos possibilita o avanco e a otimizacao

de materiais que sejam funcionais, poupando, muitas vezes, esforcos laboratoriais.

A Dinamica de Fluidos Computacional (CFD) apresenta importantes técnicas e fer-
ramentas, bem como métodos que se enquadram em condicoes especificas de fluidos,
como é o caso da microfluidica. Nesse sentido, métodos numéricos foram, e tém sido,
desenvolvidos e empregados para garantir boas abordagens de problemas que envolvem
microssistemas (ERICKSON]| 2005; SONTTI; ATTA, 2017; [AHMED et al., 2021; [KHAN
et al., 2020).

O emprego de técnicas computacionais no contexto de dispositivos microfluidicos en-
volve importantes passos que interligam os métodos de fabricacao, desde o processo de
modelagem dos dispositivos, a sua validacao funcional, identificando parametros que in-

terferem nos resultados desejados das aplicacoes.

As simulagoes numéricas assumem grande importancia, também, no estudo de formacao
de gotas em microcanais, visto que possibilitam modelar sistemas multifasicos com étimas

abordagens (WORNER, 2012).

As simulagoes de CFD podem ser organizadas em trés principais passos, exemplifica-
dos na Figura {4, O primeiro passo refere-se ao pré-processamento, relacionado a definigao
de uma regiao de interesse, geracao de malha, definicoes de condigoes iniciais e condi¢oes
de contorno, modelagem matematica e definicao de esquemas numéricos. A etapa se-
guinte refere-se a resolucao da simulagao, que, basicamente, trata das solugoes numéricas
dos sistemas de equacao do escoamento. Por fim, estd a etapa do pds-processamento,

relacionada & analise e ao tratamento de dados.

Os métodos computacionais, especialmente as ferramentas de CFD, sao importantes
no desenvolvimento de dispositivos microfluidicos, uma vez que auxiliam na identificagao

de variaveis e no entendimento sobre como suas influéncias alteram o funcionamento dos
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Figura 4: Etapas de uma simulagao numérica em fluidodinamica computacional
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Fonte: Elaborado pelo autor.

microdispositivos.

1.7 Principios fisicos da microfluidica

Existem certos fenomenos analisados em fluidodinamica que ocorrem, predominante-
mente, em microescala, o que interfere no modo de otimizacgao, producao e utilizagao de
microdispositivos (BEEBE; MENSING; WALKER/ [2002)). Tal fato nos leva a conside-
rar a necessidade do entendimento acerca das caracteristicas e propriedades de sistemas
microfluidicos de tal forma que a compreensao dos principios fluidodinamicos em micro-
escala possibilite um caminho para a otimizacao funcional dos dispositivos microfluidicos.
Nesse contexto, é fundamental apresentar os conceitos da dinamica de fluidos aplicados
a microescala, a fim de identificar como diferentes efeitos podem dominar os regimes em

dimensodes micrométricas.

Os fendmenos fisicos em microescala envolvem principios e conceitos que os tornam
diferentes daqueles observados em sistemas de macroescala. Dentre os efeitos que se tor-
nam dominantes em microfluidica, destacam-se o escoamento laminar, difusao, resisténcia
de fluido, razao entre area superficial e volume, bem como tensao superficial (BEEBE;

MENSING; WALKER/ 2002)).
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Numero de Reynolds

O nimero de Reynolds (Re) é um nimero adimensional que descreve e classifica o
regime de escoamento de um fluido em laminar, em transicao ou turbulento. Diferente-
mente do escoamento laminar, o escoamento turbulento torna a predi¢ao da posicao de
uma particula de fluido em fungao do tempo um processo cadtico. Calcula-se o niimero

de Reynolds por:

~ pvDy
I

Re

(1)

onde p ¢é a densidade do fluido, v é a velocidade caracteristica do escoamento, Dy, é
o diametro hidraulico (dependente da geometria da segdo transversal do canal), e p é a
viscosidade dinamica do fluido. Em tubos, para valores de Re < 2300, considera-se um
regime de escoamento laminar. A medida em que o nimero de Reynolds se aproxima de
2300, o escoamento do fluido passa a apresentar caracteristica de um estado de transicao
para um regime turbulento. Para valores maiores que 2300, o escoamento é considerado
turbulento. H& de se notar, ainda, a presenca de um regime de transicao entre o fluxo

laminar e turbulento.
FEscoamento Laminar

A condicao que determina o escoamento laminar é o movimento das particulas de
fluido em trajetérias bem definidas, como laminas (camadas) paralelas sem mistura sig-
nificativa entre elas. Nestas condigoes, a viscosidade amortece as instabilidades no esco-

amento.

Dado o tamanho reduzido dos canais em microdispositivos, o escoamento é sempre
laminar (WHITE] |1991). Uma das consequéncias do escoamento em microcanais se apre-
sentar como laminar é a separacao de dois ou mais fluidos correntes em contato, que nao

se misturam exceto por meio de difusao.
Difusao
A difusao é o processo pelo qual um grupo de particulas, dado um certo volume,

espelham-se, por meio de movimento Browniano, mantendo a concentracao média de

particulas ao longo do volume constante. Para uma dimensao, a difusao pode ser modelada
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por meio da equacao:

d* = 2Dt (2)

em que d é a distancia percorrida por uma particula dado um tempo ¢, e D é o
coeficiente de difusao da particula. Como a distancia varia quadraticamente, a difusao

torna-se um efeito interessante para a microfluidica.
Tensao superficial

A tensao superficial é resultado da coesao existente entre moléculas liquidas na in-
terface entre liquidos ou gases. Nesse sentido, a energia livre de superficie de um liquido
pode ser medida com base na quantidade de tensao contida em sua superficie. Em mi-
croescala, a tensao superficial desempenha um papel crucial no surgimento de fenomenos
caracteristicos da microfluidica. Em microcanais, com dimensoes muito reduzidas, as
distancias percorridas por liquidos por meio de forgas de natureza capilar podem ser

significativas.

A equacao de Yong-Laplace descreve a pressao gerada por uma superficie liquida com

raios de curvatura perpendiculares R; e Rs:

11
AP =~ — + — 3
7(R1+R2) (

em que 7y ¢ o coeficiente de tensao superficial entre os dois fluidos.

~—

1.8 Formacao de gotas em microcanais

O uso de gotas em dispositivos microfluidicos estd, em muito, relacionado a mini-
mizacao de dificuldades sobre a manipulacao e dispersao presentes em condigoes de fase

unica, além de favorecer o controle sobre a mistura de substancias quimicas (BAROUD;

GALLAIRE; DANGLA| 2010).

Para garantir a funcionalidade de dispositivos baseados em mecanismos de formacao
de gotas, é necessaria a compreensao sobre os componentes fisicos que atuam no processo

de geracao das gotas, especialmente acerca de questoes relativas a dinamica de fluidos nos
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microcanais. A elucidacao dessas perspectivas fisicas corrobora o surgimento de solugoes

e iniciativas criativas para a otimizagao de novos dispositivos funcionais.

1.8.1 Principios fisicos da geragao de gotas em microcanais

A presenca de gotas em microcanais microfluidicos impoe novas condigoes de com-
portamento sobre os fluidos. Uma das principais consequéncias, do ponto de vista fisico,
da introducao das gotas estd relacionada a tensao superficial, que admite duas principais

interpretacoes.

Podemos tratar a tensao interfacial como uma forca por unidade de comprimento,
de intensidade o (N/m), com tendéncia a atrair a interface. A variacdo espacial de o
promove um fluxo ao longo da interface com sentido de regioes de menores para regioes
de maiores valores de tensao interfacial. A esse fenomeno, denomina-se escoamento de
Marangoni. Fatores diversos podem influir tal tipo de escoamento. A variacao de tempe-

ratura provoca um tipo de fluxo termocapilar, enquanto que a presenca de tensoativos,

um fluxo solutocapilar (BAROUD; GALLAIRE; DANGLA| 2010)).

Uma outra abordagem em relacao a tensao interfacial a entende como energia por
unidade de drea (J/m?). Nesse sentido, a tensdo interfacial tende a minimizar a drea da
superficie a fim de diminuir a energia livre da interface. Essa interpretagao possibilita a
explicacao do porqué as gotas admitem um formato esférico. Mesmo quando confinadas
em microcanais, a presenca de paredes faz com que as gotas se adaptem, mas, ainda,
mantendo a interface curva. Uma diferenca de pressao entre o interior e o exterior da
gota, denominada de pressao de Laplace, é provocada pela curvatura. A equacao de

Young-Laplace (equagao (3))) permite calcular tal variacao de pressao.

A presenca de mecanismos de formacao de gotas em microcanais acarreta em novas
condigoes de contornos cinematicas e dinamicas no escoamento do fluido. Uma dessas
condicoes relaciona-se ao fato de que a componente normal da velocidade de cada fluido
deve ser igual a velocidade da interface no mesmo ponto. Além disso, as velocidades
tangenciais a interface devem ser continuas ao longo da gota. Por fim, as forcas de cisa-
lhamento tangenciais, também, devem estar em equilibrio na interface. Isso estabelece que
a variagao da velocidade tangencial (v44,) em relagao a dire¢ao normal deve ser balanceada

dentro e fora da gota:
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Hdentro a7"Vtan = /Jlfora arvtan (4)

No presente trabalho, a representacao de variaveis dentro da gota serd denominada
pelo subindice disperso, representando o fluido da fase dispersa. Ja para fora da gota, uti-
lizaremos o subindice continuo, representando o fluido da fase continua. As caracteristicas
e a classificacao dos fluidos com os quais as simulagoes foram empregadas serao delineados

posteriormente.
Numeros adimensionais

Em dinamica de fluidos, valores adimensionais sao utilizados para representar relagoes
entre variaveis fisicas e as proprias condicoes de comportamento do fluido. Um exemplo
¢ o numero de Reynolds, escrito pela equacao , que possibilita classificar o regime de

escoamento dos fluidos.

Outro fator adimensional tao importante para a descricao do processo de formagcao
de gotas em microcanais é o nimero de Capilaridade (Ca), que representa a relagao entre
forcas viscosas e a tensao interfacial atuante na interface de fluidos distintos. O nimero

de Capilaridade pode ser descrito como:

Ca=HY (5)

g

em que pu ¢ a viscosidade dinamica, V', a velocidade caracteristica do escoamento
(para a fase continua), e o, a tensao interfacial. Valores baixos do nimero de capilaridade
indicam a sobreposicao da tensao interfacial sobre as tensoes viscosas. Altos valores de

Ca indicam que os efeitos das forcas viscosas sobressaem-se.

1.8.2 Producao de gotas em microcanais

Mecanismos passivos de producao de gotas em microcanais.

As técnicas mais empregadas em microfluidica para a formacao de gotas sao capazes

de gerar fentolitros a nanolitros de volume. Isso torna-se possivel devido as técnicas deno-
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minadas passivas, que atuam na producao das gotas por meio de mecanismos mecanicos,

como geometria, velocidades e tensao interfacial (CHRISTOPHER; ANNA| 2007).

Tres principais modos de geracao de gotas tém sido observados e analisados, especi-
ficamente, quanto a maneira de rompimento da fase dispersa em formato de uma gota
em microcanais (ZHU; WANG] 2017). Os modos mais fundamentais sao classificados em

estrangulamento (squeezing), gotejamento (dripping) e formagao em jato (jetting).

O regime de estrangulamento ocorre em condicoes de baixos valores do nimero de
capilaridade, como em torno de Ca < 1072. Para a formacao da gota nessas condicoes,
a saliéncia do fluido da fase dispersa cresce até obstruir parcialmente a regiao da jungao
nos microcanais das geometrias, limitando o escoamento do fluido da fase continua ao seu
redor. Esse processo causa o aumento da pressao ao longo da interface. A medida em
que o gradiente de pressao gerado supera a pressao interna da fase dispersa, a interface
passa a ser comprimida (estrangulada), formando uma gota com formato alongado. Tal

aumento da pressao é, entao, responsavel pela quebra da fase dispersa.

O regime de gotejamento (dripping) é percebido a medida em que o nimero de ca-
pilaridade, C'a, aumenta. A transicado do modo de estrangulamento para gotejamento é
acompanhada pela dominancia das forgas viscosas, que arrastam a interface até o rom-
pimento, sobre os efeitos de tensao interfacial, que tende a estabilizar a gota contra o
processo de rompimento. Nesse regime, a quebra da fase dispersa ocorre antes que esta
obstrua o canal principal, devido a forte intensidade da forca de cisalhamento viscoso. A
possibilidade de alta monodispersidade, isto é, a formacao esférica homogeénea das gotas,

¢ uma importante caracteristica do regime de gotejamento.

O regime de escoamento em jato (jetting) passa a ser identificado com o aumento da
vazao do fluxo do fluido da fase continua ou do fluido disperso. Nessas condi¢oes, emite-se
um jato liquido continuo do fluido da fase dispersa até o seu rompimento em gotas devido
a instabilidade de Rayleigh-Plateau. O regime pode estar submetido a formagao de gotas

polidispersas, justamente, devido as instabilidades que o caracterizam.

No contexto de produgao de gotas por métodos passivos, desenvolveram-se algumas
abordagens que levam em conta diferentes geometrias de microcanais capazes de gerar
gotas com certa monodispersidade. Os métodos, assim, podem ser divididos, quanto a

forma do microcanal, em: produgdo em microcanal T-junction (jungao em T), produgao
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em microcanal flow-focusing (focaliza¢ao de fluxo), produgdo em microcanal co-flowing

(coescoamento de fluxo).
Juncao em T

A formacao de gotas em microdispositivos com geometria na forma de juncao em T

(T-junction) ocorre tal como exemplificada na Figura [f]

A primeira proposta da utilizacao deste formato em microdispostivos fora proposta por

Thorsen et al. (2001), fazendo uso de gradientes de pressao para o controle da produgao

de gotas de dgua em tipos distintos de éleos (THORSEN et al., [2001).

Figura 5: Geometria T-junction para a formacao de gotas em microcanais.

Fase dispersa

Fluxo

/

/

Fase continua

Fonte: Adaptado de LIU, D. et al. (2022)

A formacao de gotas neste tipo de geometria ocorre, sumariamente, em trés regimes
diferentes, os quais sao influenciados pela razao entre os tamanhos dos canais de entrada
e saida dos fluidos, bem como pela razao entre as diferentes velocidades dos fluxos das

fases do sistema.

A medida em que o tamanho do canal de saida se torna maior que o canal de entrada
(da fase dispersa), e o niimero de capilaridade C'a é relativamente alto, ou seja, as forgas
viscosas sao dominantes sobre as forcas interfaciais, as gotas sao produzidas antes que
seus tamanhos possam bloquear o canal. Nestas situagoes, a producao ocorre devido a
acao das tensoes de cisalhamento sobre o fluido da fase dispersa. Geralmente, este regime
de formacao é denominado como regime de gotejamento (dripping), em que a quebra do

fluido da fase dispersa em gotas ocorre quando a tensao de cisalhamento viscosa supera



33

a tensao interfacial (BAROUD; GALLAIRE; DANGLA| |2010).

Quando a dimensao do canal de saida se aproxima a dimensao do canal de entrada da
fase dispersa, outro regime passa a ser identificado. Nestas condigoes, quando o niimero de
capilaridade C'a torna-se baixo, o fluxo da fase dispersa obstrui o canal principal de saida,
restringindo o fluxo da fase continua. Nessas condigoes, a pressao dinamica é aumentada,
levando a curvatura da interface e a decorrente quebra em gota da fase dispersa. Ocorre,
assim, a producao de gotas em um regime de estrangulamento (squeezing)(GARSTECKI

et al., 2006)).

H4, ainda, um terceiro regime de producao de gotas em canais com juncao em T.
Denominado como escoamento em jato (jetting), esse dominio de producao de gotas é
caracterizado pelas condicoes de altas razoes de fluxo, baixa tensao interfacial, o que
implica em altos valores do nimero de capilaridade Ca. A medida em que o nimero de
capilaridade é incrementado, a quebra da fase dispersa em forma de gota tende a ocorrer

mais adiante & jungao, formando um jato de produgao de gotas (MENECH et al., [2008).
Focalizag¢do de fluro (flow-focusing)

As primeiras propostas de uma geometria que pudesse focalizar o fluxo para produzir
goticulas foram feitas por Anna et al. (2003) e Dreyfus et al. (2003). Nessas condigoes
geométricas, a fase dispersa é estrangulada pelos fluxos da fase continua, como mostra a

Figura [0]

Podemos identificar, assim como nas condicoes geométricas anteriores, trés princi-
pais regimes de formagao de gotas. Entretanto, em condicoes especificas de parametros

fisicos, um quarto regime pode ser identificado, denominado como regime de filamento

(BAROUD; GALLAIRE; DANGLA| [2010).

Na formagao de gotas em condigoes de estrangulamento, o processo de rompimento
da fase dispersa em forma de goticula ocorre em duas etapas: devido ao efeito das forcas
hidrodinamicas do escoamento, o fluido da fase dispersa comega a ser afinado quase es-
taticamente. Quando o canal é mais alongado, a duragao desta primeira etapa é maior.
Depois, quando o filamento da fase dispersa atinge um tamanho com dimensoes parecidas
com a profundidade do canal principal, uma forma cilindrica é percebida e, entao, ha

um rapido incremento na instabilidade capilar (também conhecida por instabilidade de
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Rayleigh-Plateau). Dessa forma, ocorre a quebra e o desprendimento da gota (DOLLET
et al, [2008).

Figura 6: Geometria flow-focusing para a formagao de gotas em microcanais

Fase dispersa

|

Fluxo

—— Fase continua

Fonte: Adaptado de LIU, D. et al. (2022)

Coescoamento de fluxo (coflowing)

A primeira proposta para sistemas liquido-liquido de producao de gotas por meio
de mecanismos de coescoamento foi promovida por Umbanhowar et al. (2000) (UMBA-
NHOWAR; PRASAD; WEITZ| [2000). O esquema geométrico envolve o encontro entre a

fase dispersa e a fase continua em correntes de fluxo paralelas, como mostra a Figura

Nessas condigoes geométricas, predominam dois principais regimes de formagao de
gotas: o regime de gotejamento, em que goticulas sao comprimidas nas proximidades do
tubo capilar, e o regime de jato, em que as gotas se juntam ao um fio de fluido que se
estende a partir da ponta do tubo. A transicao entre os dois regimes ocorre a medida em
que a velocidade da fase continua ultrapassa um valor considerado critico. Sabe-se que
tal valor depende da taxa de fluxo da fase dispersa e dos valores de viscosidade e tensao

interfacial (CRAMER; FISCHER; WINDHAB, 2004).

Mecanismos ativos de produgao de gotas em microcanais

Maiores precisao e controle da producao de gotas em microcanais, especialmente, no
que diz respeito as formas e a frequéncia de producao requerem o emprego de técnicas

que superem os desafios da producao passiva de gotas. Nesse sentido, mecanismos ativos
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Figura 7: Geometria coflowing para formagao de gotas em microcanais.

Fase continua Fluxo

| .

Exdibe © o
el e

Fase dispersa

Fonte: Adaptado de LIU, D. et al. (2022)

tém sido propostos para o refinamento de sistemas microfluidicos (XI et al., 2017)).

A geracao ativa de gotas é capaz de oferecer maior flexibilidade no controle do tamanho
e da taxa de produgao de gotas, proporcionando, em muitos casos, a geracao sob demanda.

Alem disso, ha uma reducao significativa no tempo de estabilizacao da producao de gotas

em comparac¢ao aos mecanismos passivos (ZHU; WANG, 2017)).

Controle elétrico

Dentre os métodos ativos que tém sido propostos, destaca-se a utilizacao de campos
elétricos para a manipulacao dos sistemas microfluidicos de producao de gotas. Para

tanto, a aplicacao consiste na associacao do dispositivo microfluidico com eletrodos, uns

conectados a alta tensdo, e outros, aterrados (LINK et al., 2006). Nesses sistemas, que

combinam forcas de diferentes origens, as configuragoes espaciais da geometria e do po-
sicionamento dos eletrodos se tornam fundamentais, uma vez que o campo elétrico deve

estar alinhado com as forgas mecanicas e com as juncoes geométricas que focalizam o

fluxo (GANAN-CALVO, 2007).

Diversas limitacoes associadas a geracao de gotas em microcanais por métodos pas-
sivos podem ser superadas por meio do controle elétrico. Entre essas limitagoes estao: a
dificuldade em controlar com precisao o tamanho e a frequéncia de formacao das gotas; a
coalescéncia ineficiente de gotas estabilizadas com surfactantes; a limitacao na divisao de
gotas maiores em aliquotas menores; e a impossibilidade de direcionar seletivamente gotas

individuais para diferentes canais. A aplicacao de campos elétricos possibilita o controle
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preciso desses processos, permitindo a geracao sob demanda, o direcionamento individual
de gotas, a manipulacao eficiente de coalescéncia e divisao, além do ajuste fino do vo-
lume e da frequéncia de formacao, promovendo maior reprodutibilidade e flexibilidade em

dispositivos microfluidicos (LINK et al., [2006]).

Os mecanismos ativos de geracao de microgotas que envolvem a aplicacao de um
campo elétrico podem ser categorizados em relacao ao tipo de corrente elétrica aplicada. O
controle por corrente continua (CC) caracteriza-se pela tensao constante, ji o controle por
corrente alternada (CA) corresponde & oscilagao da tensao em uma frequéncia diferente

daquela em que as gotas sao geradas (CHONG et al., 2016]).

Nesse contexto, estudos tém apontado que tanto a aplicacao de corrente continua,
bem como alternada, influencia significativamente a formacao de gotas em microcanais,
especialmente em geometrias que apresentam a modelagem do tipo de focalizagao de
fluxo (flow-focusing). As condigoes de parametros como tensao, frequéncia e o tipo de
corrente correspondem aos objetivos experimentais e simulacionais pretendidos, bem como

as propriedades dos fluidos utilizados.

Como exemplo, a aplicacao de corrente continua, com a presenca de um campo elétrico
usado para carregar goticulas com cargas opostas durante a formacao, é capaz de forcar
a coalescéncia de gotas provenientes de diferentes canais de fluxo, alem de induzir uma
formagao precisa de pares de gotas (LINK et al., [2006). Identifica-se, também, que a pre-
senca de corrente alternada de alta frequéncia aplicada a geometria de focalizacao de fluxo
favorece o ajuste fino do tamanho das gotas independente das condi¢oes hidrodinamicas
(TAN; SEMIN; BARET, 2014)). Além disso, as gotas produzidas podem ser eletricamente
carregadas e, assim, direcionadas ou desviadas em direcao aos eletrodos com polaridade
oposta, favorecendo o direcionamento seletivo por diferentes ramificacoes em microcanais

(GUO et al., |2010).

2 Objetivos

Este trabalho busca, por meio de técnicas computacionais de CFD, analisar os prin-
cipais parametros envolvidos na formagcao de gotas em microcanais de dispositivos micro-

fluidicos. Para tanto, procuramos:
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e avaliar a adequabilidade de um modelo computacional para o estudo da formacao
de gotas em microcanais por meio da comparagao com um método numérico alter-

nativo;

e entender como a relacao entre as velocidades de fluido da fase dispersa e continua in-
fluenciam a geracao de gotas no que diz respeito ao seu tamanho, forma e frequéncia

de formacao;

e compreender como os aspectos de dimensoes geométricas dos microcanais alteram

os mecanismos de formacao de gotas, bem como suas caracteristicas;

e delinear e classificar os regimes de fluido em que se atuam os mecanismos de

formacao de gotas em diferentes condigoes fisicas;

e entender, qualitativamente, a dinamica do processo de divisao de gotas sob condig¢oes

de assimetria geométrica.

Nesse sentido, procuramos dividir este trabalho em trés frentes, que fazem referéncia
aos escopos cobertos pelos nossos objetivos. A primeira frente, assim, versa sobre a ade-
quabilidade de um método de CFD para o estudo em microfluidica de gotas; a segunda
frente, sobre a influéncia de parametros geométricos no processo de formacao de micro-
goticulas, e, por fim, na terceira frente, nos debrugamos no entendimento de um processo

de divisao de gotas em uma geometria com caracteristicas assimétrica.

3 Metodologia

3.1 Mecanica de fluidos em microfluidica

A andlise das caracteristicas fisicas de sistemas microfluidicos pressupoe o entendi-
mento da dinamica de fluidos aplicada a microescala. Assim, dados os conceitos centrais
acima, torna-se fundamental discorrer acerca das equacoes de governanca de fluidos em

microescala.
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3.1.1 Notacgao de indices

Os problemas que envolvem a microfluidica pressupoe um tratamento matematico

complexo dada a natureza das equacoes de governancga, as quais incluem escalares, campos

vetoriais e campos tensoriais. Assim, a fim de simplificar as descrigoes das expressoes

matematicas posteriores, adotamos algumas notagoes especificas, detalhadas a seguir.
Primeiramente, para o sistema Cartesiano de coordenadas (x,y, z), escrevemos os

seguintes vetores unitdrios correspondentes: e, e,, e,. O vetor posicao, r, pode ser escrito

CO1mo:

(6)

r=rye;+rye,+r.e,
Durante todo o referencial tedrico demonstrado, utilizamos a convencao de Einsten

(notacao de Einstein) para as representagoes matematicas. Como exemplo, mostra-se o

seguinte produto escalar:

(7)

V-u = U

Para as derivadas parciais espaciais de uma fungao F'(r,t), utilizamos o simbolo 9,

em que ¢ pode admitir os valores de x,y, z. Para as derivadas parciais temporais, usamos
0;. Dessa maneira:

_OF _OF
&EF = % (§ 8tF_ at (8)

Para a derivada temporal total, nos casos em que se considera uma descricao La-

grangiana de uma funcao F'(r(t),t) seguindo uma particula de fluido, usamos o simbolo
dt:

F

Ja o operador nabla, V, que contenha as derivadas espaciais, pode ser descrito, em

coordenadas Cartesianas, como:
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V=e,0, +e,0,+e.0. = e (10)

Na mecanica de fluidos, é comum o trabalho com vetores e tensores. Assim, torna-se
conveniente a adocao de simbolos especiais, dentre os quais estao o delta de Kronecker

(0;;) e o stmbolo de Levi-Civita (€;;).
Quanto ao delta de Kronecker, escrevemos:
1, sei=17,
0, sei#j.

Para o simbolo de Levi-Civita, escrevemos:

+1, se (ijk) for uma permutagao par de (123) ou (zyz),
€ijk = § —1, se (ijk) for uma permutagao fmpar de (123) ou (zyz), (12)

0, caso contrario.

\
O simbolo de Levi-Civita aparece de forma direta na definicao de produto vetorial,

como exemplo:

(U X V)i = €,u,vg (13)

E, também, na definicao do rotacional V x v de um vetor v:

(V X V)i = Eijkaj?]k (14)

3.1.2 Equacao da continuidade

A equacao da continuidade expressa a conservacao de massa em mecanica cldssica.

Inicialmente, consideremos um fluido compressivel, isto é, um fluido em que a densi-
dade p pode variar em fun¢ao do espago e do tempo. Para uma forma arbitraria e fixa
(Figura , 2, a massa total M(£2,t), dentro de 2, pode ser expressa por meio de uma

integral de volume sobre a densidade p:
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Figura 8: Representacdo do campo de densidade pv fluindo através de uma regidao arbitraria 2. Uma

drea infinitesimal da é associada a um vetor unitdrio n perpendicular a superficie.

Q
n

da>="_pv_

Fonte: BRUUS, H. (2007)

M(Q,t):/gp(r,t)dr (15)

em que escrevemos o volume infinitesimal de integracao como dr. Na mecanica nao-
relativistica, a massa nao pode aparecer ou desaparecer espontaneamente, assim a variacao
de M(2,t) ao longo do tempo sé pode ocorrer com movimento de massa entrando ou

saindo da regiao {2 por meio da sua fronteira 6€).

A densidade de corrente de massa J representa o fluxo de massa por unidade de area
e por unidade de tempo. Tal grandeza ¢ dada pelo produto da densidade de massa p pela

velocidade de convecgao v:

J(r,t) = p(r,t)v(r,t) (16)

Como a regiao €) é fixa, a derivada temporal da massa M (£2,t) pode ser calculada

como uma integral de volume. Dessa forma, pela equacao :

OM(Q,t) = at/

Q

p(r,t) dr—/ﬂatp(r,t) dr (17)

Podemos, também, escrever a derivada temporal da massa como uma integral de

superficie sobre 0€) da densidade de corrente de massa com o uso da equacao :
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DM, 1) = — /8 - (ol )v(r.0) da = /Q Ve (pr v ) de  (18)

A ultima equagao pode ser obtida através da aplicacao do teorema de Gauss. Nela, o
sinal negativo representa a diminuicao da massa na regiao {2 quando v é paralelo ao vetor

normal n.

Das equacoes e ([18), segue-se:

/Q [Oip(r,t) + V- (p(r,t)v(r,t))]dr =0 (19)

Tal resultado é verdadeiro para qualquer que seja a regiao 2. Em sua forma diferencial,

a equacao da continuidade é:

ohp+V-(pv)=0 ou Op+V-J=0 (20)

Nos casos que envolvem a microfluidica, as velocidades de fluxo sao pequenas, e o
fluido pode ser tratado como incompressivel, ou seja, com p constante no espago e no

tempo. Dessa maneira, a equacao da continuidade se torna:

V-v=0 (21)

3.1.3 Equacoes de Navier-Stokes

As equacgoes de Navier-Stokes sao a representacao da segunda lei de Newton para

particulas de fluidos.

Para uma particula ordindria de massa m, em que atuam forgas externas ) . F;, a

segunda lei de Newton é descrita como:

m dyv = ZFJ- (22)
J

Em mecanica de fluidos, ao invés de trabalharmos com particulas de fluido individu-

almente, abordamos os conceitos de densidade, p, e densidade de forca, f;.
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E, também, importante salientar o cuidado ao trabalhar com a derivada temporal do
campo de velocidade v, pois, para um campo Euleriano, a velocidade nao representa a
velocidade de uma particula de fluido individual, mas descreve o fluxo em cada ponto do
espaco. Assim, a fim de obter uma equacao de movimento fisicamente correta, utilizamos
do conceito de derivada material, D;, que considera tanto a variacao temporal quanto a
variacao espacial da velocidade. Dessa forma, pode-se escrever, inicialmente, uma equagao

para o balanco de momento linear como:

J

Deriwada material

A derivada material, também chamada de derivada substancial, descreve a taxa de
variacao de uma grandeza a partir de uma descricao Lagrangiana, ou seja, seguindo o
movimento de uma particula fluida. Para tanto, leva-se em consideracao a variacao tem-
poral e a variagao espacial de uma determinada quantidade (grandeza), diferentemente
da descricao Euleriana, em que o campo de velocidade é observado por um ponto fixo no

espago.
A derivada material de uma grandeza representada pela fungao F'(r,t) é:

A F(x(t),t) = O,F + (v - V)F (24)

Aplicando para o campo de velocidade v, temos:

pDv(r,t) = pdv(r(t),t) = p [Ov(r,t) + (v V)v(r,t)] (25)

Podemos obter o mesmo resultado pela variacao infinitesimal do campo de velocidades

v Euleriano como:

dv = dtoyv + (dr - V)v (26)

Ao calcularmos a variacao devido ao movimento de uma particula fluida particular,

devemos ter que:
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dr = vdt (27)

Combinando a equagao a equagao ([16]), obtemos a mesma equagao (25)).

Para um fluxo variavel, podemos fazer a mesma analise, concluindo que, assim, a

derivada material é dada por:

D=0+ (v V) (28)

De tal forma que a equagao de Navier-Stokes seja:

PO+ (v-V)IV) = f; (29)
J
Assim, precisamos determinar as expressoes para as densidades de forca, isto é, a forca
por unidade de volume atuando em um fluido.
Forcas de corpo

As forgas de corpo representam forcas externas que atuam em todo corpo de uma
particula de fluido. Para o presente contexto, podemos aborda-las considerando-as como
a forga gravitacional e a forga elétrica. A densidade de forga resultante pode, entao, ser

escrita como:

fgrav + fel = pg + pelE (30)

Forca de gradiente de pressao

A resultante de forgas externas, F,.ss, devido a pressao, p, em uma regiao {2 com

superficie 02 e vetor normal a superficie, n, é dada pela integral de superficie de —np:

P = | (cop)da= [ n(=p)da= [ (~Vp)ar (31)

No ultimo passo da equacao acima, o teorema de Gauss foi aplicado a fim de converter
uma integral de superficie em uma integral de volume. Segundo o teorema, para um campo

vetorial qualquer A:
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/ n~Ada:/V-Adr (32)
o0 Q

O campo A, neste caso, corresponde a pl, com I sendo a matriz identidade. Assim,

aplicando o teorema, temos:

| npda= [ (Vpar (33)

O integrando da integral de volume ¢ identificado como a densidade de forca devido

a pressao:

fores = —Vp (34)

Forca viscosa e tensor de tensoes viscosas

Dada a regiao €2, considera-se, sobre a superficie 02, a existéncia forgas de atrito
devido a natureza viscosa do fluido e do movimento relativo entre o fluido dentro da

regiao com o fluido ao redor.

A forca de atrito dF, sobre um elemento de superficie da, em relacao ao vetor normal
n, ¢é descrita por um tensor de segunda ordem, ja que depende da direcao da forca e da
orientacao da superficie sobre a qual ela atua. Denomina-se tal tensor como tensor de
tensao viscosa (07,), que representa a i -ésima componente da forga de atrito viscosa por
unidade de area aplicada a um elemento de superficie cuja normal esta alinhada ao vetor

unitario e,. Pode-se, assim, escrever:

dF; = olyng.da (35)

O atrito (fric¢ao) interna admite valor diferente de zero para os casos em que hd movi-
mento relativo entre as particulas do fluido, ou seja, é preciso um gradiente de velocidade,
que descreve diferentes velocidades de particulas em diferentes posicoes do fluido. Dessa
forma, o tensor de tensoes viscosas passa a depender apenas das derivadas espaciais da

velocidade.

Quando o fluido estiver rotacionando, e, assim, o campo de velocidades admitir a
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forma de v = w X r, a tensao viscosa deve ser igual a zero, j4 que nao ha cisalhamento
do fluido. Para este caso, é estabelecida a relacao anti-simétrica Oyv; = —0;vx, 0 que faz

com que o’ se torne igual a zero. Nessas condicoes, o tensor de segunda ordem geral é:

2
O-”Ek =N (3]9?]2 =+ aﬂ)k — g(sikajl)j) + C(Sik@jvj (36)
Os coeficientes 1 e ( sao, respectivamente, considerados como viscosidade e viscosidade
volumétrica (bulk viscosity).

Podemos escrever a forca viscosa Fliscosa pOr meio de uma integral de superficie,

convertendo-a em uma integral de volume pelo teorema de Gauss:

(Fiscosa)i = /89 ngoy, da = /Qaka;k dr (37)

O termo a ser integrado é a componente i-ésima da densidade de forca viscosa:

1
(fviscosa)i = ako-;k = nakakvz + (577 + <) a@(ak’vk) (38)

3.1.4 Equacao de Navier-Stokes para fluidos compressiveis

Dada a devida estrutura teorica, é possivel escrever, em termos dos conceitos apre-
sentados, a equagao de Navier-Stokes para fluidos compressiveis, isto €, aqueles em que a

densidade p varia em relagao ao espago e tempo.

Para representar as tensoes internas de um fluido, é comum combinar a forca de
pressao (associada a um gradiente de pressdao Vp) junto as forgas de viscosidade (a qual

esta associada ao gradiente de velocidade Vv).

O tensor de tensao é escrito como:

Ok = —P 511{ + O-z/'k (39)

Podemos escrever, entao:
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(fpres + fviscosa)i = akaik (40)

Ao combinar as equacoes e na equacao , obtemos a expressao completa

para a equagao de Navier-Stokes, escrita em termos dos coeficientes de viscosidade 1 e (:

1
p(Ov+ (v -V)v)=-Vp+nV?v + (gn + C) V(V-v)+pg+paE (41)

3.1.5 Equacao de Navier-Stokes para fluidos incompressiveis

Para fluidos, incompressiveis, isto é, aqueles em que a densidade p permanece cons-

tante ao longo do espago e tempo, a equacao da continuidade assume forma:

(9kvk =0 (42)

Assim, a equagao (36]) pode ser reduzida a seguinte expressao:

i = 1 (Vi + Ojvy) (43)

Tomando 7 constante, o tensor de tensao é:

Ok0ir = —0;p + N0, Okv; (44)

A equacao de Navier-Stokes pode ser escrita como:

p(Ov+(v-V)v)=—-Vp+ NV + pg+ paE (45)

Para o presente trabalho, consideramos o coeficiente 1 como sendo a prépria viscosi-

dade dinamica p dos fluidos com os quais trabalhamos.
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3.2 Técnicas Numéricas em dinamica de fluidos

O emprego de ferramentas computacionais no estudo da dinamica de fluidos implica a
resolucao numeérica das equacoes de Navier-Stokes e da continuidade. Diferentes métodos
de discretizacao foram desenvolvidos e estabelecidos para tal finalidade. Destacam-se,
dentre as técnicas computacionais desenvolvidas para a resolucao de equacoes diferenciais,
o método das diferengas finitas (Finite Difference Method - FDM), o método de volume
finitos (Finite Volume Method - FVM) e o método dos elementos finitos (Finite Element
Method - FEM), sendo o FVM o mais utilizado em Mecanica de Fluidos.

As etapas de uma simulacao numérica aplicada aos problemas em dinamica de flui-
dos devem ser bem estabelecidas e conhecidas a fim de garantir a boa performance do
método/modelo empregado, bem como das solugdes obtidas. Nesse sentido, a solugao
deve seguir um fluxo de passos, tal como representado pela Figura [0 Inicialmente, é
necessario que se estabeleca o dominio computacional, sobre o qual a solugao serd obtida.
Com isso, delimita-se espacialmente o problema fisico de interesse e define-se condigoes
de contorno para o problema. Posteriormente, para que seja possivel a solugao numérica
das equagoes diferenciais - sejam elas de diferentes naturezas -, deve-se obter a discre-
tizagdo espacial do dominio computacional, dividindo-o em células ou elementos. Assim,
o problema deve ser modelado matematicamente, seguindo as equacoes de governanca que
descrevem fisicamente o problema estudado. Em seguida, a discretizacao dessas equacoes
é realizada, transformando-as de continuas em discretas, aplicaveis ao dominio espacial ja
discretizado. Assim, a solucao é obtida ao resolver o sistema algébrico discreto resultante

das etapas anteriores.

Ainda que os métodos convencionais citados anteriormente fornecam boas resolucoes
no contexto de dinamica de fluidos, o interesse em modelar sistemas multifasicos influ-
enciou o surgimento de novas abordagens capazes de lidar com a separacao de interfaces
entre fluidos, bem como as mudancas de variaveis e propriedades do fluido através da sua

interface (LIU; NGUYEN] 2010)).

Desse modo, novas técnicas foram propostas e tém sido empregadas para a predicao
de interface. Os métodos de rastreamento e captura de interface podem ser classificados,

de modo geral, em dois principais grupos: métodos de rastreamento explicitos e métodos

de captura implicitos (SLAVOV; DIMOVA| 2007).
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Figura 9: Etapas procedimentais de uma simulagao numérica
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Fonte: Elaborado pelo autor.

Os métodos explicitos envolvem o rastreamento da interface entre duas fases de fluidos
a partir de uma malha (grade) mével, ou, ainda, por meio de marcadores sem massa posi-
cionados ao longo da interface. Nesta classificagao, destaca-se o método de Front Tracking
como o principal exemplo (LIU; NGUYEN] [2010). As técnicas atuam na reconstrugao
da interface por meio de um conjunto de pontos discretos ao longo da mesma, tendo a

resolucao como um fator dependente da quantidade dos pontos dispostos.

Alternativamente, os métodos implicitos empregam uma funcao escalar definida em
uma malha fixa para aproximacao a interface. Como exemplos proeminentes de métodos
implicitos, destacam-se Volume of Fluid - (VOF), Level Set - (LSM), Phase Field e Lattice
Boltzmann - (LBM). As abordagens fornecem boas aproximacoes das posicoes da interface,

e a escolha de diferentes tipos de métodos pressupoe condicoes e objetivos especificos.

Em problemas com n dimensodes, os métodos explicitos utilizam uma malha de n — 1
dimensoes destinada a reconstrucao da interface, ja os métodos implicitos demandam a

resolucao das equagoes de governanca em n dimensoes.

Procura-se, sequencialmente, delinear a construcgao teérica dos métodos que classificam-
se como adequados para os problemas que envolvem a formagao de gotas em micro-
canais, entendendo-os como, primordialmente, problemas multifasicos, que demandam

certas abordagens e o estabelecimento de condigoes simulacionais especificas.
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Assim, diante do uso, no contexto da pesquisa, de um método implicito de captura de
interface, procura-se compreender o funcionamento do método de Volume of Fluid como

a principal ferramenta computacional usada nas presentes condicoes.

3.2.1 Formulacao de um tnico fluido

Consideremos duas fases de fluidos incompressiveis, que formam uma regiao imiscivel,
como mostrado na Figura [I0} As equagoes de governanca de fluidos nao sdo resolvidas
separadamente para cada uma das fases, mas um tinico conjunto de equagoes é aplicado em
todo dominio, de tal modo que as propriedades de cada fase mudam descontinuamente ao
longo da interface. Nesta formulacao de um fluido, adiciona-se um termo atuante apenas
na interface que captura a tensao interfacial, a variacao de propriedades e qualquer forca
extra no contorno da interface. Este termo é, matematicamente, representado por uma

fungao delta de Dirac (0).

Figura 10: Duas fases de fluidos (21 e Q2) separadas por uma interface (99).

2

0
of)

Fonte: Adaptado de MOHAN & TOMAR (2024)

A partir de tal formulagao (de apenas um fluido), a equacao de Navier-Stokes, Eq.

47, pode ser modificada em:

p(@) (v + (v-V)V) = =Vp+n(¢)V>v + pg + £ (46)

em que ¢ exprime uma funcao indicadora representativa da interface. Assim, p(¢) e
n(¢) tornam-se, respectivamente, a funcao de densidade e fungao de viscosidade, ambas
em dependéncia com ¢. Por meio da funcao delta de Dirac (), suavizada na superficie, as

forcas de tensao superficial atuantes na interface sao tratadas como forcas volumétricas,
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denotadas por f7, que também inclui demais forcas interfaciais, como as de natureza

elétrica que possam surgir em fluidos dielétricos. (MOHAN; TOMAR)| 2024).

O valor da func¢ao indicadora de interface é determinado a partir da posicao da propria
interface. Pode-se obter uma representacao numérica da interface entre dois fluidos em

um escoamento unidimensional de distintas formas, como mostra a Figura

Figura 11: Representacao de uma interface por meio de uma fun¢io indicadora I(z), uma fungao Heavside

H(z), uma fracao de vazio C'(z) e uma fungao level-set ¢(z).

Fluido 1 H(z)

- g(x) \\\I(:U) Fluido

i-2 -1 i 4T —is2_it3

Fonte: Adaptado de MOHAN & TOMAR (2024)

A funcao Heavside, também chamada de funcao degrau, representa a interface exata
entre as fases presentes na i-ésima célula da malha. A funcao de fracao de vazio representa
a razao entre a quantidade de fluido de uma fase dentro de cada célula. A fungao assume
valor igual a zero nas regioes (células da malha) completamente preenchidas pelo fluido 2
e valor igual a um nas células completamente preenchidas com o fluido 1. Nas células que
contenham a interface das fases, o valor da fungao é de tal forma 0 < C'(x) < 1. Dessa
forma, podemos usar uma funcao indicadora I(x) para representar a interface de modo
numeérico. Além disso, pode-se representar a interface por meio de uma funcao level-set
¢(zx), que assume nivel zero na interface e valores positivos para um fluido e negativos

para o outro.

3.2.2 Método VOF (Volume of Fluid)

Quando utilizado o campo de fragao de vazio para rastrear e capturar a interface, tem-
se uma distribuicao descontinua nos valores dessa fragao ao longo da interface. Sabendo-se
que o campo de velocidades é responsavel pelo transporte do fluido ao longo da interface,
podemos resolver a seguinte equagao, que atualiza o campo de fragao de vazio (fracao de

volume) ao longo do tempo, o que permite o rastreamento implicito da interface:
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0C+v-VC =0 (47)
De modo que:
(
1, se a regiao contém o fluido da fase 1
Clz) = 40, se a regiao contém o fluido da fase 2
0 < C <1, na interface entre as fases
\

A garantia da precisdo da equagao para manter a resolugao da interface (Eq. 51)

pressupoe o uso de esquemas e algoritmos especificos.

O método Volume of Fluid (VOF), aplicado nos problemas do presente trabalho,
opera a partir de uma funcao fracdo de vazio (ou fragdo de volume). O método pode
ser classificado em algébrico, com esquemas compressivos, ou, ainda, como geométrico,

atuante na reconstrucao geométrica da interface.

No método algébrico, o célculo do transporte da fragao de vazio (ou fragao de volume),
que representa quanto de cada fluido ha em uma célula, é realizado através de uma apro-
ximagao algébrica da fungao indicadora. Os métodos de aproximagao sao classificados em
esquemas compressiveis e esquemas THINC (Tangent of Hyperbola for Interface Captu-
ring). Os esquemas compressiveis utilizam a orientagao da interface em relacao a face da
célula para o calculo do fluxo da fracao de vazio (MOHAN; TOMAR] 2024). J& o método
VOF geométrico opera a partir da reconstrucao exata da interface a partir do campo de
fragdo de vazio, que é atualizado por meio do calculo geométrico dos fluxos (FUSTER et

all, 2009).
Método VOF (Volume of Fluid) geométrico

Da perspectiva histérica, a primeira tentativa de avaliar a adveccao - transporte de
propriedades por um fluido dado seu movimento - da fragao de vazios (fragao volumétrica),
utilizando a reconstrucao da interface, adveio com Noh e Woodward (1976) () (NOH;
WOODWARD, 2005)). No método, denominado como SLIC (Simple Line Interface Cons-
truction), a advecgao da fracdo volumétrica é feita sequencialmente em cada diregao, e
as células mistas sao divididas usando linhas verticais, com base nos valores das células

vizinhas. A interface é reconstruida a partir de trés condicoes: fluido a esquerda, centro
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ou direita. Com a interface determinada, a equacao pode ser resolvida na direcao
x por meio da integracao do fluxo no tempo. O processo é repetido para a diregao vy,
utilizando linhas verticais para a reconstrucao da interface. O método lancou bases para
outro método, denominado PLIC (Piecewise Linear Interface Construction), e tornou-se
fundamental para basear métodos modernos, como é o caso do VOF (MOHAN; TOMAR,
2024)).

O método VOF foi, posteriormente, proposto por Hirt e Nichols (1981), que modifica-
ram o método SLIC. No método, a interface reconstruida pode ser horizontal ou vertical,
dependendo do gradiente de distribuicao da fracdo de vazios (C') ao redor da vizinhanga,
pelo qual se obtém a normal a interface. Se a normal estiver mais alinhada em diregao
ao eixo x, a interface serd vertical. Se a normal estiver mais alinhada em dire¢ao ao eixo
y, a interface sera horizontal (HIRT; NICHOLS, [1981). A Figura propoe sintetizar

graficamente este desenvolvimento.

Sequencialmente, Youngs (1982) propos um método denominado PLIC (Piecewise
Linear Interface Calculation), representando a interface por um segmento de linha com
orientacao determinada pela normal a interface, obtida através do gradiente do campo de
fragdo de vazio. Assim, reconstruida a interface, a adveccao da fragao de vazio (fracao de

volume) é, geometricamente, feita através das células.

Outros métodos foram desenvolvidos a fim de se obter boa performance na recons-
trucao da interface, como é o caso do desenvolvimento do método PROST (Parabolic Re-
consctruction of Surface Tension) (RENARDY; RENARDY 2002, bem como a formagao
de métodos hibridos e acoplados ao VOF, como o CLSVOF (Coupled Level-Set Volume
of Fluid Method) (SUSSMAN; PUCKETT), 2000]).

No método VOF, a inicializacao da fracao de volume em cada célula da malha com-
putacional é um passo fundamental. Esse parametro é atribuido diretamente as regioes
preenchidas com o fluido da fase 1, de modo que C' = 1, e com o fluido da fase 2, de modo
que C' = 0. Para as células em que esta presente a interface, a inicializacao da fragao de
volume deve ser precisa, uma vez que isso garante boa resolucao das solugoes e o bom

progresso da simulagao.

Nas células mistas, em que se encontra a interface, pode ser aplicado um método direto

de distribuicao de pontos dentro das células, calculando a fracao de volume a partir da
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Figura 12: Reconstrucao de interface em distintos métodos em sistema multifisico bidimensional. (a)
representa a interface original. (b) representa a reconstrucao pelo método SCLIC. (c) representa a
reconstruc¢ao pelo método VOF proposto por Hirt e Nichols. (d) representa a reconstrugao pelo método

PLIC.
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Fonte: MOHAN & TOMAR (2024)

razao entre os pontos na regiao do fluido de fase 1 e o total de pontos distribuidos.

Além disso, métodos distintos podem ser aplicados para melhorar a precisao da captura e

rastreio da interface, como é o caso do método Monte Carlo (EVANS; SWARTZ, 2000)), ou

do método que realiza a integracao direta da equacao implicita da interface, denominado

como VOFT (Volume of Fluid Initializer)(BNA et al.| [2016)

Com a fragao de volume atribuida, numericamente, a cada célula da malha computa-
cional, o método, de abordagem geométrica, passa a realizar a reconstrucao da interface,

por meio da reconstrucao do segmento de linha dado pelo método PLIC, como mostra a
Figura [13]

A equacao para o segmento de linha, considerando o caso bidimensional, é dada por:

mx = m,r + myy = « (48)

em que mgx € myy sao as componentes da normal a linha, e «, o segmento de linha
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Figura 13: Reconstrugao da interface por meio do método PLIC.
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Fonte: Adaptado de MOHAR & TOMAR (2024)

constante.

Nao é possivel determinar a direcao da interface pela fragao de vazio, assim, é pre-
ciso que a normal seja explicitamente calculada. Nesse sentido, métodos diversos foram
desenvolvidos para tal fim. O método de Youngs (Figura ¢ um deles, que determina

o vetor normal como o gradiente do campo da fragdo de volume (YOUNGS, |1982):

m = —Vh C (49)

A partir disso, pode-se usar um esquema baseado no Teorema Generalizado de Gauss

para determinar as componentes da normal a partir de uma célula central (7, 7). Assim,

temos:
. 1
m; ;= _E(Cﬂrl,frl +2Ci41, + Civ1j-1 — Cizaji1 —2Ci21 5 — Cizqj—1) (50)
y 1
mi; = —A—y(Cm,m +2C; 541 + Cic1 g1 — Cigr o1 — 205521 — Cimj1) (51)

O método de Youngs, em certas condi¢oes, pode nao apresentar boa precisao e, assim,
introduzir erros na determinagao da interface (MOHAN; TOMAR] |2024). Dessa forma,
outros métodos para determinacao de interface foram desenvolvidos, como é o caso da
abordagem introduzida por Scardovelli e Zaleski (2003), que utiliza de colunas centrali-

zadas para que, em um mesmo bloco de células vizinhas, as fracoes de volume podem ser
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Figura 14: Método de Young para determinacao da normal a interface na reconstrucao baseada por PLIC.

Ci—ijv1 | Ci 41 Cit1,j+1

Ciy1,j

Cit1,j—1

Fonte: Elaborado pelo autor.

somadas horizontal e verticalmente, o que possibilita determinar uma funcao de altura e
uma func¢ao de largura. Por meio de um esquema centralizado, é possivel determinar a nor-
mal da interface usando a fungao previamente estabelecida (SCARDOVELLI; ZALESKI,
2003)). Aulisa et al. (2007) performaram um método que integra elementos da aborda-
gem de Youngs com a abordagem das colunas centralizadas, de Scardovelli e Zaleski. O
método ficou conhecido como MYC (Mized Youngs Centered) e, ainda que requeira um

custo computacional baixo, apresenta boa performance (AULISA et al., 2007)).

Apéds a determinacao da normal, a etapa posterior da reconstrucao da interface por
meio do método PLIC, consiste em determinar o segmento de linha constante, represen-
tado por a na Figura Isso é feito, inicialmente, tomando-se como constante o volume
de uma regiao delimitada pela malha discretizada. Considerando uma célula bidimensio-
nal de grade quadrada, que contenha o vetor normal n = 1, quando m, e m, sao nulos
ou valores positivos, o volume/area da regiao envolta pela interface é:

Oé2

V= (52)

2mym,,

Essa relacao sé é valida nas condigoes em que as interceptacoes da linha de interface

PLIC com o eixo x e y estejam dentro da célula de grade. Se isso nao ocorrer, é preciso
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subtrair areas triangulares (partes da interface que estdo fora da célula) para ajustar o

volume/drea corretamente, como mostra a Figura

Figura 15: Caso padrao para reconstrucao de interface pelo método PLIC. O fluido 1 estd preenchendo

a regiao destacada e my, ms>0.

0,0 T2,Y2 T

Fonte: Adaptado de MOHAR & Tomar (2024)

Ao resolvermos a equacao do volume, podemos encontrar uma relagao entre a fracao
de volume (fracdo de vazio), a linha constante o e a normal da interface, dado que o

volume estd relacionado com o quanto a célula de da malha estd preenchida com o fluido.

Pode-se definir um parametro I' relacionado com a fracao de volume, de forma que
a linha constante « seja calculada baseando-se em tal parametro e nos coeficientes m; e

mo.

Dessa forma, conforme Zaleski et al. (2000), podemos escrever as seguintes relagoes

analiticas (SCARDOVELLI; ZALESKI, 2000):

Se 0 < T < TI', entao:

a = +/2mymyl (53)
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— 2

a=mol + % (54)

Com a interface ja reconstruida, que consiste na principal tarefa do método VOF
geométrico, a advecgao da fragao de vazio (fracdo de volume) deve ser feita. Para isso,

usa-se a equacao de adveccao, dada por:

OHC+v-VC =0 (55)

que pode reescrita como:

0,C+V-(vC)=C(V-v) (56)

A integracao no tempo da equagao permite encontrar o fluxo da fracdo de va-
zio através das faces das células (MOHAN; TOMAR) 2024). Os métodos de adveccao
geométrica, com base no calculo do fluxo, pode ser classificado em métodos fracionados
(split methods) e métodos nao fracionados (unsplit methods) (PUCKETT et al., [1997;
RIDER; KOTHE, 1998). De modo geral, os métodos fracionados determinam a advecgao
da fracao de volume em cada direcao espacial sequencialmente, enquanto que os métodos

nao fracionados determinam a adveccao em um nico passo.

Nos métodos nao fracionados, o termo do lado direito da equacao torna-se nulo
em escoamentos compressiveis. Nessa formulagao, a advecgao ocorre em um tinico passo.
Nesses casos, o calculo do fluxo da fragdo de volume envolve o calculo do volume/area de
figuras geométricas complexas que sao cortadas pela interface. Isso torna o método com-
putacionalmente custoso, mas com a vantagem de que a advecgao possa ser determinada

por meio de um Unico passo.

Os primeiros algoritmos do método nao fracionado foram estruturados por Rider e
Kothe (1998), usando valores de velocidades centradas nas faces das células para cons-
trucao de trapézios, como mostra a Figura 16| (RIDER; KOTHE] 1998)). Neste esquema,
a regiao doadora, ou seja, a parcela de fluido que é transportada, é modelada como um

trapézio. Os angulos do trapézio sao determinados a partir da razao entre as velocidades
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centradas na face da célula, de modo que a forma da regiao doadora passa a depender
diretamente de como as velocidades sao distribuidas no interior da célula (COMMINAL;
SPANGENBERG; HATTEL, [2015). Isso pode levar a uma sobreposi¢ao de regides de
fluido, pois, quando células vizinhas também calculam suas regioes doadoras, as arestas
dessas regides nao sao colineares, o que leva a contagem em dobro de partes do fluido.
Ainda, se partes do fluido nao sao transportadas, criam-se espagos vazios no esquema

geométrico.

Figura 16: Método nao fracionado de Rider e Kother para determinar a advecgao da fracao de vazio.

Fonte: COMMINAL, R. et al. (2015)

Algumas melhorias foram implementadas do método nao fracionado, como, por exem-
plo, o esquema proposto por Lopez et al. (2004), em que as velocidades sao calculadas
nos vértices das células, evitando a sobreposicao de volumes transportados (L()PEZ et
al., [2004)). Posteriormente, Owkes e Desjardins (2014) implementaram o método para es-

quemas tridimensionais, melhorando aspectos de conservacao de volume e das condigoes

de contorno dos esquemas (OWKES; DESJARDINS, [2014)).

Os métodos fracionados, por sua vez, consistem em uma abordagem para calcular a
adveccao da fracao de vazio em todas as direcOes espaciais separadamente. Isso torna o
lado direito da equagao (56| necessério, uma vez que corresponde ao termo de dilatagao.
Nos métodos fracionados, a adveccao pode ser tratada do ponto de vista Lagrangiano,
em que a interface reconstruida desloca-se seguindo o fluxo em cada direcao. A advecgao

também pode ser abordada por uma perspectiva Euleriana ao ser calculada pelo fluxo
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através de cada face da célula sequencialmente (TRYGGVASON:; SCARDOVELLI; ZA-
LESKI, 2011]).

Método VOF (Volume of Fluid) algébrico

As abordagens algébricas do método VOF constituem-se como os mais antigos métodos
de captura de interface e, também, a mais antiga abordagem do préprio método VOF
(MIRJALILI; JAIN; DODD) [2017). Nesta classe de métodos, a fracdo de volume, C, é

obtida através da seguinte equagao:

Vo,Ci(t) + /

o0

(v-n)C(z,t)dS = / CV -vdV (57)

Q

em que C; representa a fragao de volume na ¢-ésima célula, assim como V' representa

o volume na célula, e C(x,t) é a prépria fungao indicadora da fracdo de volume.

Uma aproximacao numérica, seja ela polinomial, uma média de volume ou uma re-
presentacao hiperbdlica-tangencial, é feita sobre a funcao indicadora de fase, C'. Diferen-
temente dos métodos geométricos, os métodos algébricos calculam o fluxo (a advecgao)

da fracao de volume sem a necessidade da reconstrucao geométrica da interface.

Os métodos algébricos classificados em compressivos se baseiam na orientagao do

vetor normal a interface para o cédlculo do fluxo, ao qual atribuimos a representacao FY

(MIRJALILI; JAIN; DODD, 2017). Dessa forma, escrevemos:

Fy =~(0)Fuprs + [1 — ()] Fups (58)

O fluxo representado por Fyrs é computado utilizando o esquema de alta resolucao
HRS (High-Resolution Scheme), que, de modo geral, fornece 6tima precisao diante de
descontinuidades. O termo Fypg refere-se ao fluxo calculado usando um esquema de
ordem superior, HDS (High-Order Downwinding Scheme). Uma funcdo de mistura, que
combina dois esquemas numéricos, é adicionada como y(#), em que 6 é o angulo entre a

normal a face da célula e a normal & interface.

Ao calcular o fluxo em cada face das células da grade, caso a normal da interface esteja
alinhada em relacao a normal da face da célula, um esquema do tipo HDS é utilizado

para a aproximacao algébrica. No entanto, caso a normal a interface esteja em direcao
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perpendicular & normal da face da célula, um esquema HRS é empregado (MIRJALILI,;
JAIN; DODD, [2017)).

Diferentes métodos de esquemas compressivos para discretizacao espacial foram de-
senvolvidos ao longo dos anos. Entre os principais, destacam-se o esquema HRIC (High
Resolution Interface Capture), porposto por Muzaferija et al. (1998) (MUZAFERIJA|
1999); e o esquema CICSAM (Compressive Interface Capturing Scheme for Arbitrary
Meshes), proposto por Ubbink e Issa (1999) (UBBINK; ISSA| [1999), que consolidou-se

como um dos mais populares esquemas para o método VOF algébrico.

3.2.3 Implementacao computacional

Os esquemas até entao tratados sao empregados para os casos em que a formulagao do
método VOF é explicita, em que uma solugao dependente do tempo deve ser computada
e, como a fragao volumétrica no passo de tempo atual é determinada a partir dos passos
anteriores, uma solucao iterativa da equacao de adveccao em cada passo de tempo pode
ser dispensada. Nas simulacoes empregadas neste trabalho, optamos pode abordar o
método VOF de maneira implicita, o que implica na resolucao da equacao de adveccao
para a fracao volumétrica em cada passo de tempo, ja que esta quantidade depende de
outras quantidades no mesmo passo temporal. A escolha da abordagem foi influenciada
pelas condigoes em que se procurava evitar o custo computacional exageradamente alto,
mas que fornecesse boas resolugoes das simulagoes e que, principalmente, pudesse oferecer
solugoes robustas para a captura da interface, tarefa da qual grande parte do trabalho

depende.

Dessa forma, os métodos, algoritmos e esquemas empregados foram utilizados a partir
de um software de CFD, Ansys Fluent (2024 R2), que, a depender das defini¢oes do usuario
usa dos métodos descritos anteriormente, através do qual a seguinte equacao de fracao de

volume é resolvida para a ¢-ésima fase (FLUENT et al., 2011)):

1 — :
— |0:(Cypq) + V- (Cypgvy) = Sc, + Z(mpq — Tigp) (59)

q p=1

em que 71, ¢ a massa transferida da fase ¢ para fase p, e m,, ¢ a massa transferida da

fase p para a fase ¢. O termo fonte do lado direito da equagao, S¢,, € zero por padrao. A
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fase primaria nao tem sua fracao de volume resolvida pela equagao acima, mas é calculada

a partir da seguinte restricao:

d C =1 (60)

Na formulacao implicita - da qual faz-se uso no trabalho - a fracao de volume é

discretizada da seguinte forma:

Cgﬂpgﬂ - C;Lp’; 1 1 1 -
V+Z(pg+ F}H szlj ) - Saq"_Z(mpq_mqp) 4 (61)
f

At

p=1

em que n + 1 é o indice do passo de tempo atual, n é o indice para o passo de tempo
anterior, C’;‘“ ¢ o valor da fracao de volume na célula no passo de tempo atual, C
¢ a fracao de volume na célula no passo de tempo anterior, C’Z}“l ¢é o valor da fracao
volumétrica na face de uma célula no tempo n + 1, F }‘“ ¢é o fluxo de volume através da

face de uma célula no tempo n + 1, e V é o volume da célula.
Esquema de captura e interpolacao da interface

Para uma formulagao baseada no controle de volume, ha a exigéncia de que os fluxos de
conveccao e difusao através das faces do volume de controle sejam calculados e equilibrados
com os termos-fonte dentro do proprio volume. Assim, o software aplica um tratamento

de interpolacao para as células que estao proximas a interface entre as fases.

Nas simulagoes, empregou-se um esquema compressivo para a interpolagao, denomi-
nado, pelo software, como Compressive Scheme. O esquema é uma reconstrucao de se-
gunda ordem que se baseia em limitadores de inclinacao para evitar oscilagoes e variagoes
bruscas indesejadas nas regioes entre as fases. O papel dos limitadores é fundamental nas
simulagoes para garantir boas resolucoes. Um exemplo do seu funcionamento é descrito

a seguir.

Supondo um perfil de fragao volumétrica C', em que a interface estd na transicao de

0 para 1 da seguinte forma:
C =1[0,0.2,0.8,1.2,0.9,1]

Identifica-se que o valor correspondente a C' = 1.2 nao faz sentido fisicamente, pois o
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limite deve ser C' = 1. Assim, com o uso dos limitadores, tem-se a reducao da inclinacao

por meio de uma interpolacao dos valores, como por exemplo:
C =10,0.2,0.8,1,1,1]
M¢étodo baseado em pressao

No software em questao, existem dois modos de solugao numérica: um método base-
ado em pressao (pressure-based solver) e um método baseado em densidade (density-based
solver). Nas simulagoes realizadas, utilizamos a primeira opgao, que emprega um algo-
ritmo pertencente a uma classe de métodos chamada de método de projecao. Nesta classe,
a conservacao de massa (expressa em termos da equacao da continuidade) do campo de
velocidades é garantida através da resolucao de uma equagao para a pressao, obtida pe-
las equacoes de continuidade e momento. Assim, o campo de velocidades é ajustado
pela pressao, atendendo a condicao de continuidade. A solucao, nesta classe de método,

depende de um processo iterativo para que se chegue a convergéncia.

Esquematicamente, o método baseado nos valores e correcao de pressao opera na

forma como estd representada na Figura [I7]

Figura 17: Algoritmo do método de solugao baseado em pressao.

Resolucio das equacoes de
Atualizacdo das ¢ quac

— ) ——+ |momento e continuidade baseada
propriedades -
em pressio
Resolucio das demais equacgées Atualizagio do fluxo de massa
escalares
Nio Convergéncia? [ —— Sim — Parada
—

Fonte: Elaborado pelo autor.

Discretizacao para equacgoes de transporte de um escalar

O software Ansys Fluent implementa uma técnica de volume de controle (empre-

gada no Método de Volumes Finitos) para discretizar uma equacao de transporte escalar
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genérica e, entao, torna-la apta para ser resolvida numericamente. A técnica envolve a in-
tegracao das equacoes de transporte para cada volume de controle, obtendo uma equagao
discreta que expressa o principio fisico (como a lei da conservagdo) em um volume de

controle base (EYMARD; GALLOUET; HERBIN|, 2000).

Para uma quantidade escalar ¢, podemos escrever a equacao de conservacao de seu

transporte, para um volume de controle V', como:

/V 3y(pe)dV + }{ pov - dA = f T,V dA + /V SydV (62)

em que p ¢ a densidade, v, o vetor velocidade, A, o vetor de area superficial, I'y, o
coeficiente de difusao para o escalar ¢, V¢, o gradiente de ¢, e Sy, o termo fonte de ¢ por

unidade de volume.

Figura 18: Volume de controle para a discretizacao de uma equacao de transporte escalar.

f
‘"/ i
Co

Fonte: Elaborado pelo autor.

Uma forma linearizada da equagao (62]) é descrita como:

a¢p = Z avz¢vz + b (63)

vz
O subindice vz refere-se as células vizinhas, a, e a,, sao os coeficientes linearizados

para ¢ e ¢y..
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Discretizacao espacial

Para a discretizagao espacial, utilizou-se o esquema denominado como Upwind de
Segunda Ordem (Second-Order Upwind Scheme). Nessa abordagem, os valores (corres-
pondentes as quantidades de propriedades transportadas pelo escoamento) sao calculados
nas faces das células usando uma reconstrucao linear multidimensional. Para isso, busca-
se maior precisao por meio de uma expansao em série de Taylor da solucao na célula

central para as demais células na vizinhanca.

Na abordagem, os valores das variaveis sao calculados baseando-se no sentido do
velocidade. O esquema upwind de primeira ordem usa o valor da variavel na célula
anterior na direcao do fluxo, denominada como célula upstream, enquanto o esquema
upwind de segunda ordem aumenta a precisao incluindo informacoes acerca do gradiente

da variavel computada.

O valor da varidvel ¢; na face da célula é, entao, calculada por:

¢pf=¢+Vo-r (64)

em que ¢ e V¢ sao, respectivamente, o valor centrado da varidvel na célula e seu
gradiente na célula upstream. O vetor r é o deslocamento do centro da célula upstream

até o centro da face.

Essa abordagem requer uma formulacao em relacao ao gradiente da variavel em cada
célula. A determinacao deste gradiente pode ser obtida por meio do método de Green-
Gauss Cell-Based Gradient, explicitado na secao , em que, por padrao, o valor de ¢y
na face da célula é tomado como uma média aritmética dos valores nos centros das células

vizinhas:

I ¢CO + ¢cl

by = = (65)

Discretizacao temporal

Para as simulagoes nao estacionarias, isto €, transientes, as equagoes de governanca
devem ser discretizadas no tempo. Nesse sentido, o software (Ansys Fluent) oferece dife-

rentes esquemas de discretizacao temporal (como fornece, também, para a discretizagao
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espacial).

A discretizacao temporal envolve a integragao de cada termo nas equagoes diferenciais
ao longo de um intervalo de tempo At. A evolugao temporal de uma variavel genérica, ¢,

¢ dada pela seguinte expressao:

09 = F(9) (66)

A formulagao transiente foi realizada utilizando um esquema de integragao temporal
implicita limitada de segunda ordem (bounded second-order implicit time integration), em

que a discretizacao da variavel pode ser expressa como:

Pnf1 — Pn1
Gugt = Ot 5 Boss (60 — Gunr) (63)
¢nT—1 = Qn-1+ %5"51(@11 — ¢n—2) (69)

Os valores de n,n — 1,n — 2,n 4+ 1/2,n — 1/2 sdo diferentes passos temporais. OS

fatores § sao limitadores para cada variavel no respectivo passo temporal.
Discretizacao da equacao de momento

Previamente, escrevemos a equagao de Navier-Stokes em sua forma diferencial (a
qual nos referimos como a equagao do balango de momento linear). Ademais, podemos
escrevé-la em sua forma integral, sobre a qual aplicamos a discretizagao. As equagoes (de

continuidade e de momento) podem ser escritas, entao, como:

pv-dA =0 (70)
i

j[pvv-dA:—j{pl-dAjL/T-dA—l-/FdV (71)
1%
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em que I é a matriz identidade, 7 é o tensor de tensao, e F representam as forcas

externas.

A equacao de momento pode ser discretizada conforme o esquema de discretizacao
descrito previamente (baseado em volumes de controle). Dessa forma, podemos descrever

a equacao discretizada como:

a,v = Z (s Ups + prA 1+ S (72)

Como os valores para o campo de pressao e para o fluxo de massa nao sao conhecidos,
o software os obtém como parte da solucao da equagao. Isso é feito por meio de esquemas
de interpolagdo capazes de computar valores de pressao em cada célula (PATANKAR,
2018)). Em nossas simulagoes, fizemos uso do esquema denominado PRESTO! (Pressure
Staggering Option). O esquema computa a pressao nas faces por meio do conceito de
volume de controle defasado, o qual aplica um pequeno volume sobre a face para o cédlculo
da pressao por meio da equagao da continuidade (MAHDAVI; SHARIFPUR; MEYER),
2015).

Discretizacao da equacao da continuidade

A equacao da continuidade pode ser escrita de forma discreta como:

Nfaces

> JAr=0 (73)
f

em que J; é o fluxo de massa através da face f.

Os valores das varidveis como pressao e velocidade estao definidos no centro das células
da malha, entretanto, é necessario computar o valor das variaveis na face da célula, tal
como ocorre com os valores de massa para determinacao de seu fluxo. Uma simples inter-
polacao linear dos valores entre dois centros de células vizinhas para obter a variavel na
face da célula desejada (o volume de controle) pode resultar em um problema denominado
como checkerboarding (quadriculado de pressao), que nao demonstra o comportamento
fisico real do fluxo (HOPMAN et al.; 2023)). O problema ocorre devido ao desacoplamento
da pressao e da velocidade. Nesse sentido, o software Fluent realiza uma interpolagao de

alta ordem, por meio de métodos sofisticados que consideram informagoes do entorno das
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células, nao somente dos centros. Essa interpolacao pode ser empregada por dois diferen-
tes métodos: interpolagao linear baseada na distancia ou a média baseada no momento

(MAJUMDAR], [1988).

O fluxo de massa, Jf, pode ser escrito, entao, como:

Jf:jf+df<P60_PC1) (74)

Sendo que J ¢ ¢ definido dependendo do método, em que:
Baseado em distancia:

¢ P

Jf = E (VcO -+ VCI) ‘N + Jao,d (75)
Baseado em momento:
A Ay~ Vo, + ap, Vo
Jp=ps | == | it uog, (76)
apCO + ap01

O termo dy depende de a,, que representa a média dos coeficientes a, associados a
equagao do momento (conforme indicado na equagao (72))), calculada para as duas células
vizinhas a face f. As pressoes p¢, € pc,, bem como as velocidades v, e v, , correspondem

aos valores encontrados nas células localizadas em cada lado da face.

A correcao Ju,4 ¢ uma modificacao de alta ordem utilizada em malhas que nao sao
uniformes ou ortogonais, baseada nas distancias entre os centros das células e o centro da
face. De modo semelhante, a correcao Jaq, ¢ também uma modificacao de alta ordem,

mas fundamentada nos coeficientes de momento das células adjacentes a face.

4 Resultados e discussao

Esta secao do presente trabalho dedica-se a apresentacao dos resultados obtidos por
meio das simulagoes empregadas de sistemas microfluidicos, visando, especialmente, o
entendimento acerca das influéncias de parametros fisicos e geométricos na formacao de
gotas em microcanais. Os modelos computacionais empregados seguem os esquemas e

métodos numéricos descritos, anteriormente, na explanacao metodoldgica.
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4.1 Formacao de gotas em um microcanal com uma juncao em

T (T-junction)

Pretendemos, inicialmente, avaliar os efeitos das velocidades de fluidos e do niimero
de capilaridade (Ca) na formacao de microgotas em uma geometria com formato de
uma juncao em T através de um método implicito de captura de interface - Volume de
Fluido (Volume of Fluid). Além disso, objetivamos a comparagao do método empregado
com outro método numérico implicito amplamente utilizado, denominado como Level Set

(LSM).

Os diferentes métodos apresentam potencialidades e caracteristicas distintas. Embora
diversos trabalhos destaquem o método Level Set como uma excelente ferramenta para
a andlise da geracao de gotas em microcanais - devido a sua alta ordem de precisao e
boa conservacao de massa -, nosso objetivo se concentrou na investigacao do quao bem
o método Volume of Fluid (VOF) se adapta a problemas microfluidicos. Ao focar em
seu potencial de conservacao de massa, buscamos compreender melhor os fenomenos e
disturbios envolvidos no processo de geracao de gotas, especialmente sob condigoes de

instabilidade do escoamento e variagoes no nimero de capilaridade Ca.

4.1.1 Procedimento computacional

Para tanto, usamos o software, destinado as simulagoes em fluidodinamica, Ansys
Fluent. Para a modelagem geométrica, recorremos a aplicagao do software Ansys Spa-
ceClaim, e as dimensoes geométricas dos canais sdo mostradas na Figura [I9) A geracao
da malha computacional foi realizada posteriormente usando uma malha quadrilateral
(Figura [20)), a qual proporcional cdlculos mais efetivos dos efeitos de tensdo superficial
em comparacao com malhas triangulares ou tetraédricas (GARIMELLA; SHASHKOV;
KNUPP, [2004)).

Para garantir boa performance computacional, guiou-se um estudo de independéncia
de malha, assegurando que a quantidade de elementos da malha, bem como de seus ta-
manhos, estivesse de acordo com a eficacia requerida do modelo simulacional, fornecendo,
também, suficiente custo computacional sem prejudicar a assertividade das simulagoes.

Desta forma, performamos uma série de simulagoes com diferentes tamanhos de elementos
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Figura 19: Dimensbes dos canais na geometria de juncdo em T utilizada nas simulagdes. O canal de
entrada para a fase dispersa possui largura de 60 um, enquanto o canal de entrada para a fase continua

possui largura de 100 pm. .

1210 pm

Fonte: Elaborado pelo autor.
Figura 20: Malha aplicada a geometria modelada.

entrada —> entrada de agua

de oleo

!

Fonte: Elaborado pelo autor.

de malha, a fim de analisar o grau de influéncia da malha nos parametros de tamanho

das gotas geradas.

Ao fixarmos os demais parametros simulacionais, conduzimos diferentes simulagoes
com diferentes tamanhos de malha, os quais foram: 2,5 um, 5,0 pm, 7,5 um e 10 ym. Os
dados simulacionais foram registrados no grafico abaixo (Figura [21]), em que se relaciona

o tamanho da gota gerada com o tamanho dos elementos de malha.

A anélise dos dados apresentados graficamente permite concluir a influéncia exercida
pelo tamanho do elemento de malha sobre o tamanho das gotas formadas no microcanal.
Podemos perceber que, para valores do tamanho dos elementos relativamente grandes,

como maiores que 7,5 um, o parametro fisico avaliado sofre uma variacao significativa as
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Figura 21: Estudo de independéncia de malha. Uma malha de 5 um foi selecionada por oferecer um bom
equilibrio entre precisao e custo computacional, sem diferencas significativas no parametro analisado em

comparagao com malhas mais refinadas.
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Fonte: Elaborado pelo autor.

custas do menor esfor¢co computacional requerido, desfavorecendo a resolucao e eficiéncia
das simulagoes. Assim, para que se mantivesse o balanco entre o custo computacional e

a acuracia simulacional, optamos por trabalhar com tamanhos de elementos de 5,0 um.

Como mostra a Tabela [l utilizou-se da malha mais refinada (2, 5um) como base de
comparacao para o calculo do erro relativo aproximado. Este método permite avaliar
o comportamento da solucao em relagao a regiao de convergéncia assintotica, em que o

refinamento adicional da malha produz variagoes insignificantes na variavel de interesse.

Tabela 1: Resultados do estudo de convergéncia de malha para o didmetro da gota.

Tamanho do Elemento (um) Diametro da Gota (um) Erro Relativo (e,) [%]

2,5 (Referéncia) 114,0 —
5,0 113,0 0,88
7,5 113,0 0,88
10,0 110,0 3.51

12,5 108,0 5,26
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As configuracoes das simulagoes empregadas seguiram os esquemas e métodos anteri-
ormente descritos. Inicialmente, definimos as interacoes entre as fases com base em uma
modelagem interfacial por antidifusao, assumindo o coeficiente de tensao superficial cons-
tante e igual a 0,005 N/m. A condi¢do de nao deslizamento foi aplicada as paredes da
geometria, e o angulo de contato entre as fases foi configurado em 135°. Como método
de solucao, empregou-se o esquema baseado em pressao-velocidade. Para a discretizacao
espacial, utilizamos o esquema de Upwind de segunda ordem e a formulacao do gradiente
de Green-Gauss Cell Based. Para a discretizacao das equacoes de momento, utilizamos o

esquema PRESTO! (pressure staggering option).

Os fluidos, em todas as simulagoes empregadas, seguiram as seguintes caracteristicas

fisicas (Tabela [2)).

Tabela 2: Propriedades fisicas dos fluidos usados nas simulagoes de canal T-junction.

Fluido Densidade (p, kg/m3) Viscosidade (1, mPa - s)

Agua 1000 1,0
Oleo 750 1,34

As simulagoes foram conduzidas mantendo fixo o valor da velocidade do fluido da fase
dispersa (6leo) em Uy = 0,012 m/s e variando os valores da velocidade do fluido da fase
continua (dgua) (U,), de modo a obter razoes de U./U, no intervalo de 1 a 12. Assim, com
esse intervalo de varia¢ao, medimos, também, o efeito do nimero de capilaridade (Ca) na

formagao das gotas.

Os valores de velocidade, bem como o intervalo de variacao da razao U./U, foram
implementados a fim de se obter comparacao e validagao com o trabalho de Bashir et al.
(2011), que empregou a validagao experimental para seus resultados numéricos da andlise
da dinamica de formagao de gotas nem uma juncao em T, utilizando o método numérico

LSM (Lewvel-Set method) (BASHIR; REES; ZIMMERMAN]| [2011)).

4.1.2 Validacao do modelo

O estudo de Bashir et al. (2011) implementou o modelo LSM (Level-Set method), dife-
rente do modelo empregado no presente estudo, o Volume of Fluid - (VOF), para o estudo

da formagao de gotas nas mesmas condigoes geométricas (em dimensoes) e fisicas ao qual
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submeteu-se o modelo do trabalho. Nesse sentido, procurou-se identificar as diiscrepancias
resultantes das diferentes abordagens, objetivando o entendimento da adequabilidade do

método VOF para o modelo.

Bashir et al. (2011) identificaram divergéncias entre os tamanhos das gotas gera-
das experimentalmente e aquelas analisadas pelas simulagoes quando os valores da razao
de velocidade (U./U,) eram baixos. Entretanto, para altos valores da razao de fluxo,
essas diferencas diminufam (BASHIR; REES; ZIMMERMAN| 2011). Pode-se atribuir
tal divergéncia as variagoes de propriedades fisicas que, experimentalmente, apresentam
comportamento diferente quando analisadas simulacionalmente. Além disso, em certas
ocasioes, simulacoes bidimensionais nao capturam, tao acuradamente, forcas de tensao
que atuam sobre a gota. A Figura mostra a comparacao grafica da relacao entre o
tamanho adimensional da gota (dado pela razao do seu diametro (Lg) e o comprimento

do canal principal (W,)) e a razao das velocidades (U./Uy).

Figura 22: Comparacao do tamanho adimensional da gota formada no microcanal para diferentes razoes

de velocidade entre o presente estudo e o modelo de validagao numérica avaliado.

—e— Estudo presente - VOF
6 —m— Bashir et al. Experimental
—a— Bashir et al. Numérico - LSM

Comprimento adimensional da gota (Ld/Wc)

2 4 6 8 10 12
Razao de velocidade (Uc/Ud)

Fonte: Elaborado pelo autor.

Neste estudo, conduzimos as simulagoes computacionais considerando a razao de vis-
cosidade (n4/n.) proxima de 0,8 para que os resultados obtidos pudessem ser comparados
com o modelo numérico-experimental da literatura. Pode-se observar, para baixos valo-

res da razao de velocidade, certa divergéncia entre os resultados, um fenomeno também
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identificado por Bashir et al. (2011). A medida que os valores da razio de velocidade au-
mentam, os dados numéricos obtidos por meio das simulagoes deste estudo convergem, até
certo ponto, com os dados experimentais do modelo no qual este estudo se baseia. Pode-se
atribuir as diferencas no comportamento do tamanho das gotas aos métodos numeéricos
utilizados. Enquanto o método Level Set, empregado por Bashir et al., utiliza uma fungao
de distancia para a definicao da interface, o método Volume of Fluid (VOF) utiliza uma
funcao de fragao volumétrica para representar a interface entre as fases. Em certas si-
tuagoes, como a descrita, o VOF é considerado um método mais robusto em termos de
conservagao de massa, enquanto o Levl Set pode oferecer maior precisao na forma da
interface, mas introduzindo erros relacionados a conservacao de massa (TRYGGVASON

et al., 2001)).

4.1.3 Resultados

As analises e discussoes subsequentes objetivam enfatizar aspectos fisicos da geracao
de gotas no microcanal estudado através da comparacgao entre a implementagao do método
de Volume of Fluid (VOF) e os resultados numéricos/experimentais atribuidos a Bashir et
al. (2011), obtidos pela implementagao do modelo de Level Set. Como sera demonstrado, o
método aplicado no presente estudo foi capaz de proporcionar uma analise mais especifica
das regioes de instabilidade no processo de formacao das gotas, o que, de certo modo,
permitiu o desenvolvimento de um diagrama de fases completo, incluindo e considerando

regioes de transicoes.

Para uma geometria de um microcanal do tipo de junc¢ao em T (T-junction), o gradi-
ente de pressao produzido pelas forcas de tensao de cisalhamento da fase continua é res-
ponsavel pela dinamica da fase dispersa, que tende a se romper na juncao e, em condigoes

propicias, produzir gotas.

Parametros como velocidade dos fluidos, bem como a razao de viscosidade dos mesmos
podem interferir na maneira pela qual as gotas sao produzidas. Os resultados que se
seguem objetivam mostrar os efeitos da razao de velocidade dos fluidos sobre a producgao

de gotas no que diz respeito aos seus tamanhos e aos regimes de formagcao.

Efeitos da razao de velocidade sobre a geracao de gotas
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Foram realizadas doze simulacgoes para validar a analise da formacao de microgoticulas
quanto ao tamanho, utilizando o modelo experimental apresentado. Variou-se, assim,
a razao de velocidades dos fluidos de 1 a 12, mantendo a velocidade da fase dispersa
(dgua) constante em Ud = 0,012 m/s e alterando a velocidade da fase continua (6leo).
A correlacao entre o tamanho das gotas formadas e a razao de velocidade é mostrada no

gréfico abaixo (Figura[23).

Figura 23: Didmetro das gotas geradas para diferentes valores da razéo das velocidades (U./Ug). Observa-
se uma tendéncia geral de diminui¢do no tamanho das gotas & medida que a razao U./U,; aumenta,
exceto préoximo de U, /Uy &~ 4, onde um comportamento irregular surge com um aumento inesperado no

comprimento das gotas.
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200 A
180 -
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Fonte: Elaborado pelo autor.

A Figura mostra a comparagao entre os efeitos da razao de velocidade sobre os
tamanhos das gotas do modelo numérico das simulagoes realizadas com o modelo numérico

de validagao.

Como pode-se observar, o comportamento geral do grafico representa o decréscimo do
tamanho da gota a medida em que a razao de velocidade é incrementada. Similarmente
aos resultados de Bashir et al. (2011), a faixa de diferenca entre os tamanhos analisados
diminui para altas razoes de velocidade, enquanto que, para seus baixos valores, as dife-
rengas sao significativas. Nota-se, também, as ocorréncias de discrepancias entre o modelo
do presente estudo e o comparado em momentos de transicao de regimes de fluidos, como

serd abordado na anédlise sobre o efeito do nimero de capilaridade (Ca). Tais diferengas
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Figura 24: Comparacao do comprimento adimensional das gotas para diferentes razoes de velocidade do

presente estudo e do modelo de comparagao.
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Fonte: Elaborado pelo autor.

podem ser atribuidas aos diferentes métodos de solucao empregados, destacando a melhor
performance do método utilizado em nossas analises no que diz respeito aos critérios de

conservagao de massa no sistema simulado (TRYGGVASON et al., 2001)).

As discrepancias identificadas em condigoes de baixos valores de U,./U, estao relacio-
nadas as transicoes de regime de escoamento e, por consequéncia, indicam irregularidade
no tamanho da gota formada. Durante essas transi¢coes, uma variacao significativa no
tamanho da gota pode ocorrer devido a alta instabilidade de controle da separacao de
gotas, o que contribui para a uma distribuicao de tamanhos nao uniforme. Pode-se atri-

buir a irregularidade a combinacao de forcas que atuam de modo instavel, configurando

as transigoes de regimes (STEIJN; KLEIJN; KREUTZER] 2009).

A Figura[25| mostra a dependéncia dos regimes de escoamento de fluido em relacao as

velocidades dos fluidos do sistema. Identifica-se a presenca de trés regimes distintos.

O primeiro regime identificado é o de estrangulamento (squeezing), ocorrente em
condicoes de baixas velocidades do fluido da fase continua e tem, como principal atu-
ante na formacao de gotas, a forca de pressao sobre a juncao. As gotas geradas sao largas

e, geralmente, irregulares em forma e tamanho devido ao longo tempo de estrangulamento
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Figura 25: Diagrama dos regimes de geragao de gotas em dependéncia as velocidades dos fluidos.
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Fonte: Elaborado pelo autor.

e altos valores de tensdo interfacial (MEHRAJIL; SAADATMAND, [2021)).

O segundo regime identificado é o de gotejamento (dripping), no qual as gotas sao
formadas proximo a juncao dos canais da geometria. Nessas condigoes, a velocidade da
fase dispersa se torna suficientemente alta para que a tensao viscosa aplicada pelo fluido
da fase continua se sobreponha a tensao interfacial. Dessa forma, segundo o principio de
conservacao de massa, o fluido da fase dispersa passa a ser afunilado em pontos de altas
velocidades. Nessa situacao, produz-se alta pressao capilar no final do fluido afunilado,

quebrando a fase dispersa e, consequentemente, gerando a gota.

O terceiro regime observado é o regime de jateamento (jetting), que ocorre com o
aumento da velocidade do fluido da fase continua. A gota tende a ser formada ao final
do prolongamento da fase dispersa devido a alta inércia de escoamento da fase. A quebra
em gota é resultado da instabilidade do jato. Uma regiao de transicao entre o regime de
estrangulamento (squeezing) e o regime de gotejamento (dripping) é identificada. Nessa
transicao, nao ha uniformidade na formacao das gotas quanto ao tamanho e a maneira

de rompimento (CHEKIFI, [2018)).
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Efeitos do niumero de capilaridade sobre o tamanho das gotas

A variagao da velocidade do fluido de fase continua resulta a variagao, também, do
nimero de capilaridade para cada simulacao. Dessa forma, podemos analisar o comporta-
mento dos fluidos em relacao a formacao de gotas. Para tanto, identificamos o momento
de rompimento do fluido da fase dispersa, pelo qual a gota foi gerada no microcanal prin-
cipal (como mostrado na Figura. Visualmente, por meio dos modos pelos quais a gota
é formada, pode-se identificar e classificar os regimes de formacao associados ao nimero

de capilaridade.

Figura 26: Rompimento de gotas para diferentes niimeros de capilaridade. Os instantes de rompimento
da fase dispersa na jungéo foram registrados sob diferentes condi¢ées de ntimero de capilaridade (Ca).
Essas observagoes fornecem informacoes valiosas sobre os regimes de formagao de gotas em fungao do

nimero de capilaridade.

! ' Ca = 0.003 Ca=0.023
Ca =0.006 ! Ca = 0.026
SIS l Ca=0.029

Ca =0.012 Ca =0.032

l Ca=0.016 Ca = 0.035
! Ca =0.019 ! Ca =0.038

Fonte: Elaborado pelo autor.

Como identificado na Figura [27, o tamanho da gota decresce a medida em que os
valores do numero de capilaridade sao incrementados. Isso ocorre de modo similar a
relacao da razao de velocidades dos fluidos com as dimensoes das gotas, uma vez que, sobre
nossas condigoes simulacionais, o tnico fator que altera o valor do niimero de capilaridade

é a variacao da velocidade do fluido da fase continua.

Para valores do nimero de capilaridade relativamente baixos (Ca < 0,012), identifica-
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Figura 27: Comprimento adimensional da gota para diferentes niimeros de capilaridade.
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Fonte: Elaborado pelo autor.

se a presenca do regime de estrangulamento (squeezing), que, como explicitado anterior-
mente, resulta na formacao de gotas maiores e mais largas, sem um contorno de interface
bem definido. O tempo de desprendimento e formacao da gota é, também, maior e observa-
se a presenca de irregularidade na interface entre os fluidos. Nessas condicoes, a producao
das gotas torna-se nao tao efetiva e nao uniforme (MONTANERO; GANAN—CALVO,
2020).

Para valores no intervalo de 0,012 < Ca < 0,023, uma transicao entre regimes é
identificada. As gotas sao formadas de maneira irregular quanto ao tamanho e a forma,
e os momentos de rompimento da fase dispersa exibem diferentes caracteristicas. Nes-
sas condicoes de transicao, a pressao da gota alcanca um valor critico, ocasionado a
transigao do regime de estrangulamento (squeezing) para o regime de gotejamento (drip-
ping). Observa-se que, nessa regido, os valores do tamanho da gota nao apresentam uma
taxa de decréscimo; ao contrario, ocorre um leve aumento em seus diametros antes de

retomarem a tendeéncia de reducao.

Para valores entre 0,023 < Ca < 0,032, observamos a formagao de gotas no regime
de gotejamento, sendo geradas junto a juncao dos canais da geometria. Neste regime, o

papel das forcas de tensao é significativo para o rompimento do fluido. As gotas sao, de
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maneira tipica, monodispersas e homogéneas, quando comparadas a formacao no regime

de estrangulamento e na fase de transicao (NUNES et al., 2013).

Finalmente, para valores relativamente altos do nimero de capilaridade (Ca > 0, 032),
identificamos o regime de jateamento (jetting) na formagao das gotas. Sob tais condigoes,
as gotas podem ser produzidas devido a instabilidade de Rayleigh-Plateu, isto ¢, uma ins-
tabilidade de capilaridade, e sao produzidas no fim da extensao do fluido da fase dispersa

(SEEMANN et al., 2011} MOON et al., [2016]).

Os mecanismos de rompimento e formacao da gota no regime de gotejamento e de
jateamento sao diferentes, influenciando a forma e o tamanho das gotas geradas. No
regime de gotejamento, as forcas que atuam sobre a fase dispersa sao caracterizadas
pela pressao, tensao interfacial, forcas viscosas e forcas inerciais. No local da juncao da
geometria, a forca interfacial resiste ao desprendimento da gota enquanto que as forcas
viscosas e de pressao empurram a fase dispersa para a dire¢ao de escoamento do fluido.
Ha trés niveis de atuacao dessas forcas:a fase dispersa adentra a juncao, resultando em
uma queda de pressao e um gradiente de velocidade na fase continua; a gota passa a
se alongar no canal principal, mas a forca de tensao interfacial dificulta sua expansao e
crescimento. Com a fase dispersa bloqueando a drea da juncao, a queda de pressao atinge
um valor critico, fazendo com que o alongamento comece a ser afinado. O rompimento,
entao, ocorre apos o descolamento da fase dispersa em relagao a juncao. Dessa forma,
gotas sao formadas proximas a jungao e atingem sua forma estével (LAI et al. 2011). O
regime de jateamento produz gotas ainda menores devido ao alongamento mais estreito
da fase dispersa e aos menores valores de tensao interfacial e de cisalhamento (GUPTA;

KUMAR|, 2010).

A Figura oferece a visualizacao dos diferentes regimes em que os fluidos atuam
durante o processo de geracao de gotas, relacionando-os a variacao do numero de ca-
pilaridade. Podemos, visualmente, detectar e classificar, de acordo com o numero de
capilaridade, os regimes em que cada modo de rompimento e formacao da gota predo-
mina. Identifica-se que, no regime de estrangulamento (squeezing), o tamanho da gota
decresce a medida em que o numero de capilaridade aumenta. Depois de atingido certo
valor de C'a, ha uma regiao de transicao entre os regimes e, nesse estagio, o tamanho da

gota nao segue a tendéncia uniforme de crescimento ou decrescimento. Apods a predo-
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Figura 28: Diagrama de regime de fluido para a formacao de gotas em diferentes valores do nimero de

capilaridade (Ca).
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Fonte: Elaborado pelo autor.

minancia do regime de gotejamento (dripping), o tamanho da gota decresce & medida em
que o numero de capilaridade aumenta. Esse decréscimo é, também, atribuido ao regime

de jateamento (jetting), mas com uma taxa de varia¢do ainda maior.
Conclusoes

Nesta analise do presente trabalho, objetivamos entender como parametros fisicos, tais
como a razao de velocidade dos fluidos e o ntimero de capilaridade, afetam a formacao e
a geracao de microgoticulas em microcanais. Para este fim, nds empregamos um método
baseado em simulacao e numérico que, uma vez validado com dados da literatura, forne-
ceu informacoes cruciais para entender as condigoes de formacao das gotas. Inicialmente,
nos analisamos como a razao de velocidade entre as fases dispersa e continua (U./Uy) in-
fluenciou o tamanho das gotas. Nés observamos uma relacao inversa, na qual o diametro
das gotas diminuiu & medida que a razao de velocidade aumentou. Adicionalmente, nés
examinamos a influéncia do nimero capilar sobre as caracteristicas de diferentes regimes
de formagao. O método de simulagao empregado, Volume de Fluido (VOF), provou ser
eficaz na identificacao de uma regiao de transicao entre os regimes de formacao, carac-
terizada por uma instabilidade nos tamanhos das gotas. A abordagem possibilitou uma

descricao mais detalhada do mapeamento dos regimes de escoamento.
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Apesar de nao oferecer o mesmo nivel de precisao na resolucao da interface fluida
como o método Level Set, o método VOF demonstrou eficiéncia e provou ser adequado
para analisar problemas microfluidicos. Ele surgiu como uma alternativa viavel para
simulagoes numéricas neste campo, equilibrando custo computacional e precisao. Além
disso, o método foi eficiente em apresentar parametros fisicos chave, tais como o tamanho
das gotas e as caracteristicas do regime de formacao, que sao cruciais para entender o
processo de geracao das gotas. As informagcoes obtidas deste estudo contribuem para uma
melhor compreensao da implementacao do método VOF na andlise numérica e baseada
em simulacao da formacao de gotas em microcanais, com potenciais aplicagoes futuras no

desenvolvimento de microdispositivos.

4.2 Influéncia de parametros geométricos na formacao de gotas

em microcanais

A presente secao deste trabalho constitui um estudo realizado em apoio ao Grupo de
Fisica Aplicada a Medicina e Nanotecnologia (GFAMN), da Unesp, campus de Bauru.
Pretendemos viabilizar, no contexto simulacional, uma melhor compreensao sobre as ca-
racteristicas geométricas de microcanais que seriam, em certo momento, aplicados para
experimentagoes futuras. Com isso, objetivou-se fornecer ao grupo importantes consi-
deracoes dos aspectos fisicos de geragao de gotas nas geometrias estudadas a fim de con-

tribuir para a otimizagao experimental.

Com o propdsito de entender como parametros da modelagem geométrica influenciam
as caracteristicas das gotas formadas, diversas simulacoes foram desenvolvidas, as quais
envolveram diferentes geometrias com canais caracteristicos para a producao de goticulas

através de um sistema de focalizagao de fluxo (flow-focusing).

Inicialmente, fizemos uso de quatro variagoes de geometria, nas quais o angulo de
juncao entre o canal da fase continua e o canal da fase dispersa foi alterado. As geometrias

usadas estao mostradas na Figura [29]
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Figura 29: Geometrias para a formacao de gotas em um dispositivo de focalizagao de fluxo, implementadas
nas simulagoes numéricas. O canal horizontal principal é a entrada para o fluido da fase dispersa (dlcool),
enquanto os dois canais que se encontram na jungao sao as entradas para o fluido da fase continua (dgua).
A Geometria A possui um angulo de juncao de 90°, enquanto as demais — B, C e D — possuem angulos

de juncao de 60°, 45° e 30°, respectivamente.

(a) Geometria A (b) Geometria B

(d) Geometria D

(¢) Geometria C

Fonte: Elaborado pelo autor.

4.2.1 Procedimento computacional

Para a implementacao computacional, utilizamos o software Ansys Fluent, pelo qual
sao empregados métodos baseados em volume de controle para a transformacgao das
equagoes de governanca em suas formas algébricas para a solugao numérica. As especifici-
dades do método numérico empregado (VOF), bem como a implementagao pelo software

de solucao, foram abordadas em discussoes anteriores deste trabalho.

A modelagem e configuragoes geométricas foram trabalhadas através do software Spa-
ceClaim, seguidas da geracgao e do refinamento da malha computacional. Para tanto, uma
malha quadrilateral foi utilizada, oferecendo melhor precisao dos efeitos de tensao super-

ficial quando comparada as malhas triangulares ou, até mesmo, tetraédricas.

Em relacao a interacao entre as fases, as condicoes iniciais foram configuradas a partir
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do modelo de anti-difusao interfacial, assumindo o valor para a tensao interfacial constante
de 0,005 N/m. As condigoes de entrada foram derivadas das velocidades iniciais dos
fluidos. Uma condicao de nao deslizamento foi aplicada as paredes da geometria, e o
angulo de contato entre as fases, representando a adesao a parede, foi definido como 135°.
Para a discretizacao espacial, empregamos a formulacao do gradiente Green Gauss Cell
Based e, como esquema, Upwind de segunda ordem. Para a discretizacao das equacoes
de momento, utilizamos o esquema PRESTO!. As simulagoes foram consideradas estaveis
e aceitaveis a partir do momento em que os resultados entre passos de tempo sucessivos

variassem em menos de 107°, indicando que o critério de convergéncia fora atingido.

Em todas as simulagdes conduzidas, os fluidos foram caracterizados baseados nas
propriedades fisicas mostradas na tabela 2. A fase de dlcool é considerada como fase

dispersa, enquanto que a fase de agua, continua.

Fluido Densidade (p, kg/m?) Viscosidade (1, mPa - s)

Agua 1000 1,0
Alcool 850 1,074

Tabela 3: Propriedades fisicas dos fluidos usados nas simulagoes para geometria flow-focusing.

As velocidades dos fluidos foram determinadas considerando que a razao entre as
velocidades da fase dispersa e da fase continua (Uy/U,) variasse no intervalo de 0 a 1. A
velocidade da fase dispersa foi, entao, matida em 0.01 m/s, e a velocidade da fase continua

foi variada dentro do intervalo de Uy/U..

4.2.2 Efeitos da razao de velocidade na formacao de gotas

Os padroes de escoamento na formacao de gotas em sistemas bifasico liquido-liquido
para um microcanal com caracteristicas geométricas de focalizagao de fluxo (flow-focusing)
podem ser categorizados em estrangulamento, gotejamento e jateamento. Esses padroes,
como descrito anteriormente, sao influenciados pelas propriedades fisicas das fases, pelos

parametros de fluxo, estruturas e dimensoes do dispositivo microfluidico.

Nessas condicoes, o processo de formacgao de uma gota é caracterizado por trés etapas
fundamentais. No estagio inicial, denominado de estagio de preenchimento, os fluidos

das diferentes fases preenchem os canais de entradas separadamente até convergirem na
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juncao da geometria. No estagio subsequente, caracterizado pelo estrangulamento, o fluido
da fase continua aplica determinada tensao de cisalhamento e pressao sobre o fluido da
fase dispersa capazes de fazé-lo ser comprimido no canal de escoamento. Finalmente, no
estdgio final, denominado de estagio de destacamento (ou desprendimento), a instabilidade
capilar, associada a interacao entre as forcas de cisalhamento e tensoes superficiais, leva

a ruptura do fluido da fase dispersa (ROUMPEA et al., [2019)).

Nesse mecanismo de interacao, a razao de velocidade dos fluidos é um fator deter-
minante para a formacgao de gotas monodispersas a medida em que, também, influencia
o numero de capilaridade e a relagao entre a forca de cisalhamento aplicada pela fase

continua (dgua) sobre a fase dispersa (dlcool) e as tensoes superficiais.

Em seguida, mostramos como a alteragao da velocidade da fase continua (U,), que,
por sua vez, faz com que a razao de velocidade seja alterada, influencia o padrao de
producao de gotas nas diferentes geometrias, assim, também identificando como o carater

geométrico atua neste mecanismo.
Geometria A

A geometria A possui as seguintes dimensoes, mostradas na Figura [30]

Figura 30: Dimensoes da geometria A: os canais de entrada e saida possuem largura de 300 pm e um
canal de afunilamento de 105 ym. A distancia do funilamento até a juncao é de 255 pym, e o comprimento

do canal principal é 1200 pm. Os canais fazem um angulo de 90°.

Fonte: Elaborado pelo autor.

Para diferentes valores da razao U,/U., os resultados das simulagoes foram analisados.
Registramos, também, o instante que determina a quebra da fase dispersa e o processo

final da formacao de uma gota.
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Figura 31: Rompimento da fase dispersa e gotas monodispersas formadas no canal da geometria A para

diferentes valores de razdo de velocidade Uy/U..
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Fonte: Elaborado pelo autor.

Visivelmente, notamos que, & medida que a velocidade da fase continua aumenta (e,
consequentemente, a razao Uy /U, diminui), as gotas geradas tendem a diminuir de tama-
nho em relagao ao seu diametro. O grafico na Figura[32) mostra como o didmetro das gotas
varia em funcao da razao de velocidades. Além disso, a frequéncia de formagao das gotas
foi calculada com base no tempo de rompimento entre uma gota e a proxima formada.
Observa-se que, a medida que a velocidade da fase continua aumenta, a frequéncia de

formacao se comporta de maneira inversamente proporcional ao diametro das gotas.

Em geral, a geometria apresenta bom desempenho no que diz respeito a geragao
de gotas uniformes e com certo grau de monodispersidade, com tamanhos controlaveis
por parametros relativamente simples. Observa-se que, para os valores considerados nas
simulagoes, as instabilidades nas forcas atuantes no sistema apenas contribuiram para
a geracao de gotas e, em certa medida, nao influenciaram nas instabilidades do volume
do fluido da fase dispersa, nem na presenca de regimes de formacao instaveis ou nao

uniformes.

Geometria B

A geometria B possui as seguintes dimensoes, mostradas na Figura [33]
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Figura 32: Valores do diametro da gota gerada e da frequéncia de formacao em fungdo da razao de

velocidade Uy /U. para a geometria A.
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Fonte: Elaborado pelo autor.

Figura 33: Dimensoes da geometria B: os canais de entrada e saida possuem largura de 300 pm e um
canal de afunilamento de 105 um. A distancia do funilamento até a juncao é de 225 pum para o maior
lado e 165 pum para o menor lado. O comprimento do canal principal é 1200 pm. Na jungao, os canais

fazem um angulo de 60° em relagao a horizontal.

Fonte: Elaborado pelo autor.

Para diferentes valores de razao U,/U,, identificamos o instante de ruptura da fase

dispersa e a formacao subsequente de gotas.

Como também observado na geometria A, a formacao de gotas monodispersas ¢ carac-
terizada pelo aumento no diametro das gotas a medida que a razao de velocidades Uy /U,

aumenta. No entanto, para razoes menores que Uy/U. = 0, 33, observamos a formagao de
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Figura 34: Rompimento da fase dispersa e gotas monodispersas formadas no canal da geometria B para

diferentes valores de razdo de velocidade Uy/U..
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Fonte: Elaborado pelo autor.

gotas subsequentes e menores. Esse fenomento deve-se, em partes, a instabilidade resul-
tante da relacao entre a tensao superficial da fase dispersa e a forca de cisalhamento da
fase continua, que adentra a juncao com angulo diferente em comparacgao a geometria an-
terior. Essa dinamica faz com que o fluido da fase dispersa nao retorne completamente ao
canal de entrada antes que o fluido da fase continua exerca uma forca de cisalhamento su-
ficientemente alta, impedindo o movimento completo de estrangulamento da fase dispersa

e, assim, formando uma gota subsequente (KOVALCHUK et al., 2019).

Para esta situacao, calculamos o tamanho da gota e a frequéncia de formagao com
base na primeira gota do par de gotas que se formam a partir de um determinando valor

de Uy/U.. O grafico abaixo (Figura mostra a relacao entre esses parametros.

Devido a formagao prematura de uma gota subsequente, a frequéncia de producao de
gotas apresenta um comportamento distinto nas regides em que a razao Uy/U, = 0, 33.
Como o calculo da frequéncia considera apenas a primeira gota dos pares formados, a
formacao da gota subsequente introduz um atraso na formacao esperada da proxima

gota.

Esta geometria, especificamente, proporciona condigoes particulares para a formagao
7 ) b1 >
de gotas com certo grau de monodispersidade. Isso torna a andlise de sua eficiéncia mais

complexa, pois exige a consideracao da ocorréncia de formacoes prematuras indesejadas
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Figura 35: Valores do diametro da gota gerada e da frequéncia de formacao em fungdo da razao de

velocidade U, /U, para a geometria B.
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de gotas em determinadas regioes dos valores de velocidade dos fluidos.
Geometria C

A geometria C possui as seguintes dimensoes, mostradas na Figura
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Figura 36: Dimensoes da geometria C: os canais de entrada e saida possuem largura de 300 pm e um

canal de afunilamento de 105 pm. A distancia do funilamento até a juncao é de 255 ym. O comprimento

do canal principal é 1200 pm. Na jungao, os canais fazem um angulo de 45° em relagao a horizontal.

Fonte: Elaborado pelo autor.

Para diferentes valores da razao de velocidade (Uy/U.,), os resultados da simulagao

foram registrados, capturando os instantes do rompimento da fase dispersa (Figura .
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Figura 37: Rompimento da fase dispersa e gotas monodispersas formadas no canal da geometria C para

diferentes valores de razdo de velocidade Uy/U..
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Fonte: Elaborado pelo autor.

O padrao de formacao de gotas na geometria C segue uma tendéncia semelhante a
da geometria B. A partir do valor de U;/U,. = 0,25, observamos a formacao precoce de
gotas subsequentes. As razoes para este padrao foram registradas na analise da geometria

anterior e permanecem as mesmas para esta presente analise.

Figura 38: Valores do didmetro da gota gerada e da frequéncia de formacao em fungdo da razao de

velocidade Uy /U, para a geometria C.

140 T T T T 500
—e—Diametro da gota y
—=—Frequéncia de formacao

130 -

450

120 -

400
— 110
=
= —
& 100 - N
s 350 E:/
80 g
< 90 - ]
3 g
= 300
£ 80 g
= =
b
A 70 - 250
60
200
50 -
40 \ \ \ I \ \ \ I 150
0.1 0.2 0.3 0.4 0.5 0.6 0.7 0.8 0.9 1

Razao de velocidade (Uy/U,)

Fonte: Elaborado pelo autor.
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Mais uma vez, os valores do diametro efetivo da gota e da frequéncia de formacao
foram registrados, utilizando-se a primeira gota dos pares formados como referéncia, e o
intervalo de tempo entre a formacao da primeira gota de um par e a primeira gota do par

subsequente.

A analise grafica permite identificar uma regiao de formacao precoce de gotas sub-
sequentes, o que retarda o tempo de formacao esperado da gota. De modo geral, é
perceptivel a relagao ja evidente, em que o diametro das microgotas formadas diminui a
medida que a velocidade da fase constante aumenta, fazendo com que as forcas de cisa-
lhamento superem as forcas de tensao superficial, levando a formacao de gotas em um

tempo menor, reduzindo assim seu diametro efetivo.

A formagao de gotas nesta geometria apresenta certo grau de regularidade e unifor-
midade. No entanto, para determinados valores da razao de velocidades, é fundamental
considerar instabilidades que levam a efeitos indesejados na formacgao de gotas com o
grau desejado de monodispersidade. Essas instabilidades podem, em certa medida, afetar
a eficiéncia da geometria, especialmente com sua projecao para uma aplicacdo que exige

producao continua e regular.
Geometria D

Por fim, a tdltima geometria analisada neste estudo apresenta as seguintes dimensoes,

mostradas na Figura |39}

Figura 39: Dimensoes da geometria D: os canais de entrada e saida possuem largura de 300 pym e um
canal de afunilamento de 105 um. A distancia do funilamento até a juncao é de 495 um para o maior
lado e 315 pum para o menor lado. O comprimento do canal principal é de 1200 ym. Na jungao, os canais

fazem um angulo de 30° em relagdo a horizontal.

1200 pm

Fonte: Elaborado pelo autor.

Para diferentes valores da razao de velocidade (Uy/U.), os resultados da simulagao
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foram registrados, capturando os instantes do rompimento da fase dispersa (Figura .

Figura 40: Rompimento da fase dispersa e gotas monodispersas formadas no canal da geometria D para

diferentes valores de razao de velocidade Uy /U..
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Fonte: Elaborado pelo autor.

Observamos, nesta geometria, um padrao de comportamento dos fluidos semelhante
as dinamicas das duas geometrias analisadas anteriormente. Acima de um certo valor de
Ua/U., gotas subsequentes de tamanhos menores comecam a se formar devido a interagao
entre as forgas de cisalhamento do fluido da fase continua (dgua) e a forca de tensao
superficial do fluido da fase dispersa (élcool). A captura geral dos momentos de separagao
das gotas, como mostrado na Figura [f0] ndo permite a visualizagao antecipada das gotas
subsequentes sendo formadas. Isso se deve ao fato de que, no momento em que o fluido
disperso se rompe em uma gota esperada, a gota formada de forma prematura ja se fundiu
com a gota gerada anteriormente. Uma visualizagao mais clara dessa dinamica é possivel

através da Figura [41]

Como observado, dentro de um curto intervalo de tempo entre uma gota esperada e
a seguinte, uma gota precoce e menor se forma. Essa gota se funde com a gota formada
anteriormente, resultando em uma tunica gota maior. A coalescéncia das gotas é, em
grande parte, resultado de um equilibrio dinamico entre a tensao superficial, as forcas de
cisalhamento e os efeitos hidrodinamicos. A tensao superficial tende a minimizar a area
interfacial entre os fluidos a tal ponto que pode causar a ruptura da interface para reduzir

a energia do sistema (EGGERS; LISTER; STONE; [1999).

O fenomeno da formacao precoce de gotas e posterior coalescéncia ocorre, para esta
geometria, mesmo para as primeiras razoes de velocidade analisadas, em valores inferiores

alUy/U. = 0,50. Também pode-se observar que, para valores mais baixos de Uy, a formagao
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Figura 41: Formagao precoce de gota para Uy/U. = 0,25. Inicialmente, a separacao da gota ocorre como
esperado. No entanto, pouco depois, uma gota subsequente se forma em um curto intervalo de tempo. A

gota precoce, entao, se funde com a gota formada anteriormente em uma unica gota.

t=0.051s t=0.053s

t=0.054s

Fonte: Elaborado pelo autor.

de duas gotas ocorre de forma prematura (Figura [42)).

Figura 42: Formacao de duas gotas precoces na razao de velocidades de Uy /U, = 0,17.

Fonte: Elaborado pelo autor.

O gréafico abaixo da Figura 43| fornece uma andlise relacionando o tamanho da gota
e a frequéncia de formacao em funcao da razao de velocidades. Um atraso perceptivel
na frequéncia das gotas ocorre em uma regiao de valores de U;/U,., o que corresponde a
formacao de gotas precoces. Diante disso, a presente andlise esta considerando a formagao

da primeira gota gerada em um par de gotas subsequentes.

Os resultados mostram a existéncia de duas reducoes na frequéncia de formacao de

gotas. A primeira ocorre préxima de Uy/U. = 0,33, quando uma gota precoce é formada.
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Figura 43: Valores do didmetro da gota gerada e da frequéncia de formacao em fun¢do da razao de

velocidade Uy/U. para a geometria D.
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Fonte: Elaborado pelo autor.

A segunda redugao ocorre na regiao em torno de Uy /U, = 0,17, onde duas gotas precoces

sao formadas, diminuindo a frequéncia da formagao original de gotas.

O desempenho desta geometria deve considerar a formagao precoce de gotas em baixos
valores de Uy, o que, até certo ponto, pode comprometer a produgao homogeénea de gotas.
Nesse sentido, ainda que para altos valores de U, as condigoes fornecam facil manipulacao
e controle sobre a formacao, frequéncia e tamanho das gotas, para baixos valores, as

instabilidades podem inibir a precisao.

4.2.3 Analise comparativa dos resultados das diferentes geometrias

O grafico da Figura [44{ mostra o comportamento das quatro geometrias em relacao ao

tamanho das gotas formadas em funcao da razao de velocidades apresentada.

Identificamos que, para as quatro geometrias, de modo geral, uma relacao de pro-
porcao direta entre o tamanho da gota e o valor de Uy é esperada. A medida que a
velocidade do fluido da fase dispersa diminui, o tamanho da gota diminui, condi¢ao de-

corrente da sobreposicao das forcas de cisalhamento sobre a tensao superficial do fluido

da fase dispersa.
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Figura 44: Didmetro da gota em funcdo da razao de velocidade Uy /U, para cada geometria.
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Fonte: Elaborado pelo autor.

Entretanto, a andlise comparativa nos permite identificar especificidades. A geometria
A possui limites inferiores de tamanho de gota dentro da faixa de valores de U;/U.. As
geometrias B e C mostram uma semelhanga relativa, com um desvio inicial entre seus
valores devido ao aumento abrupto do diametro da gota para a geometria C em baixos
valores de Uy/U.. A geometria D, por sua vez, apresenta valores do tamanho da gota

maiores em todo intervalo de Uy/U..

Identifica-se, ainda, uma tendéncia de uniformidade da formacao das gotas para va-

lores altos de Uy/U..

Com relagao a frequéncia de formagao de gotas, podem ser observadas algumas pe-
culiaridades importantes, diretamente relacionadas a eficiéncia de cada geometria. A
geometria A apresenta um aumento continuo na frequéncia a medida que os valores de
Ug/U. diminuem, o que significa que a frequéncia aumenta conforme a velocidade do fluido
da fase continua se eleva. No entanto, para as geometrias B e C, observa-se uma queda
nos valores de frequéncia. Isso se deve a formagao prematura de gotas subsequentes apds
a gota esperada, conforme analisado anteriormente. Como o céalculo da frequéncia apre-
sentado considera o intervalo de tempo entre gotas esperadas e nao entre gotas formadas

prematuramente, a geracao indesejada de pequenas gotas atrasa a formagao das gotas
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Figura 45: Frequéncia de formacao de gotas para cada geometria em funcdo dos valores de Uy/U..
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Fonte: Elaborado pelo autor.

ideais, reduzindo, assim, os valores de frequéncia. O mesmo comportamento é observado
para a geometria D. No entanto, como ja mencionado, essa geometria tende a formar
mais de uma gota subsequente prematura em baixos valores de Uy, levando a quedas

ainda maiores nos valores de frequéncia.
Regimes de formacgao

O processo de formagao de gotas é influenciado pela razao entre as velocidades dos
fluidos, U, /Uy, onde U, é a velocidade da fase continua e Uy é a velocidade da fase dispersa.
Os comportamentos observados das gotas podem ser classificados em diferentes regimes de
formacao: estrangulamento, gotejamento e jateamento. Esses regimes sao determinados
pelo equilibrio entre as forcas que atuam sobre as gotas durante sua formacgao. Para a
geometria A, a formacao de gotas comeca no regime de estrangulamento, pelo qual as
gotas crescem em tamanho a medida que a razao U./U; aumenta de 1 até 4. Uma vez
que a razao atinge 4, o regime transita para o regime de gotejamento, caracterizado por
uma formagao de gotas mais definida e periddica. Na geometria C, o comportamento é
semelhante, mas com uma faixa de transicao menor. As gotas inicialmente se formam
no regime de estrangulamento até uma razao de 2. Apds esse ponto, emerge um regime

transitorio entre gotejamento e jateamento. Nesse regime, gotas prematuras sao formadas
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Figura 46: Classificacdo do processo de geragdo de gotas em relagdo ao regime de formacgdo para as
geometrias estudadas. Trés tipos de regimes sao observados: estrangulamento, gotejamento e jateamento,
assim como faixas de transicao entre eles. Os regimes sao fortemente dependentes da razao de velocidades

dos fluidos e podem ser classificados por meio da caracterizacdo do processo de formagao das gotas.
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Fonte: Elaborado pelo autor.

com caracteristicas que lembram o o regime de jateamento, mas com a periodicidade tipica
do regime de gotejamento. Esse regime continua até que a razao atinja 3, apds o qual a
formagao das gotas se estabiliza no regime de jateamento. Para a geometria B, observa-se
um padrao semelhante, mas a transicao do regime de estrangulamento para um regime
hibrido de gotejamento e jateamento ocorre em uma razao mais elevada, de 3. Assim, o
comportamento da geometria B segue uma tendéncia semelhante a da geometria C, mas
com um inicio mais tardio da transicao entre regimes. Por fim, a geometria D apresenta
essa mesma transicao comegando na razao de 2, marcando uma mudanca do regime de
estrangulamento para o regime hibrido gotejamento/jateamento. Essa transigao é crucial

para a compreensao da dinamica de formacao de gotas em sistemas microfluidicos.

Em resumo, a classificacao dos regimes de formacao de gotas depende fortemente da
razao de velocidades, com transigoes distintas ocorrendo em diferentes pontos para cada
geometria. KEssas transicoes sao caracterizadas por uma mudanca no tipo de formacao
de gotas, do regime inicial de estrangulamento, passando por um estado transitério, até

alcancar o regime final de gotejamento ou jateamento.
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4.3 Dinamica de droplet splitting em microcanal assimétrico

A técnica de divisao de gotas em microfluidica refere-se a particao de gotas em tama-
nhos controlados, ajustados para aplicacoes especificas. Esse processo desempenha um
papel fundamental em sistemas microfluidicos, uma vez que as gotas filhas resultantes po-
dem ser utilizadas para realizar andlises em volumes reduzidos, facilitando a realizagao de
réplicas paralelas e aumentando substancialmente a produtividade experimental. Dessa
forma, cada gota atua como um microreator autocontido, possibilitando o manuseio pre-

ciso de reagentes e uma melhor reprodutibilidade dos ensaios (RAAD et al., 2021)).

Duas classificagoes podem ser feitas em relacao aos mecanismos pelos quais as gotas
sao divididas em microcanais. Em abordagens ativas, as gotas podem ser divididas por
meio da aplicacao de forgas geradas por fontes externas, como eletrodos (LINK et al., 2006])
e campos magnéticos (ABOUTALEBI et al., [2018). Como esses métodos dependem de
fontes externas, os componentes adicionais necessarios frequentemente aumentam tanto a

complexidade quanto os custos associados a técnica.

Por outro lado, métodos passivos permitem a divisao das gotas por meio do projeto
estrutural geométrico do microcanal. Esses métodos baseiam-se na obstrugao parcial do
escoamento da gota, de modo que a divisao ocorre devido as forgas hidrodinamicas geradas
pela obstrucao. As geometrias projetadas para promover a divisao sao concebidas de tal
forma que a interacao entre a dinamica intrinseca do escoamento e as caracteristicas
geométricas seja suficiente para induzir a divisao das gotas, sem a necessidade de um

mecanismo externo, que poderia adicionar ainda mais complexidade ao sistema.

Aparelhagens experimentais, técnicas computacionais e simula¢oes numéricas tém sido
empregadas para investigar a dinamica da divisao de gotas (AGNIHOTRI et all [2025).
Estudos foram conduzidos com o objetivo de investigar o mecanismo de divisao de gotas
em microcanais simétricos, utilizando diferentes tipos de geometria. Link et al. (LINK
et al. 2004) demonstraram duas formas de divisao de gotas: primeiro, por meio da
introducao de uma bifurcacao no microcanal principal e, posteriormente, pela insercao de

um obstaculo de grande dimensao proximo a secao de teste do microcanal.

Tormos et al. (CLAUSELL-TORMOS; GRIFFITHS; MERTEN]| |2010) empregaram

bombas de seringa para extrair o fluido de maneira uniforme a partir de multiplas saidas,
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minimizando assim as diferencas de pressao entre os canais e reduzindo a divisao desigual.
Leshansky et al. (LESHANSKY et al., 2012)) realizaram uma andlise tedrica bidimensi-
onal para investigar a dinamica das gotas durante a ruptura na presenca de obstrugoes,
identificando a fronteira entre regides obstruidas e nao obstruidas com base no principio
da conservagao de massa. Adamson et al. (ADAMSON et al., 2006) observaram que,
para obter gotas-filhas menores ou alcancar maior vazao, jungoes em T podem ser conec-
tadas em série para dividir cada gota multiplas vezes. No entanto, jungoes simétricas nem
sempre produzem gotas-filhas de tamanhos iguais devido as forcas resistivas decorrentes
da tensao interfacial e ao escoamento quase periddico das gotas que entram nas juncoes

em T.

No que se refere a divisao assimétrica de gotas, diversos estudos tém sido conduzidos.
Wang et al. (WANG; LIU; PANG]| 2018) investigaram experimental e teoricamente a
ruptura de gotas em uma bifurcagao assimétrica com dois ramos inclinados, analisando
como parametros como a velocidade da gota e o comprimento inicial da gota influenciam
as caracteristicas da divisao. Seus resultados demonstraram que esses parametros afetam
fortemente a razao de divisao, evidenciando o carater interdependente do processo de

ruptura entre a geometria da juncao e as préprias gotas.

Hsieh et al. (HSIEH et al., |2009) investigaram a divisao de gotas em uma bifurcagao
em formato de Y, demonstrando que o grau de divisao assimétrica é influenciado pelo
angulo da bifurcacao. Nie e Kennedy (NIE; KENNEDY] |2010) examinaram a divisao
assimétrica de gotas-mae de diferentes tamanhos por meio da variagao das razoes de
vazao 6leo/dgua, destacando o efeito das condigoes de escoamento sobre a distribuic¢ao
resultante das gotas. Samie et al. (SAMIE; SALARI; SHAFII, 2013) propuseram jungoes
em T assimétricas com ramos de comprimentos idénticos, porém com diferentes segoes
transversais, a fim de gerar microgotas de tamanhos desiguais. Além disso, desenvolveram
equacoes preditivas para determinar tanto o ponto de ruptura da gota quanto as condigoes

criticas para a ruptura em jungoes em T assimétricas.

Shen et al. (SHEN et al., [2017)) projetaram duas microestruturas distintas para pro-
mover, respectivamente, a coalescéncia e a divisao de gotas. Utilizando experimentos
de micro-velocimetria por imagem de particulas (micro-PIV), compararam quantitati-

vamente a dinamica do escoamento em diferentes microestruturas e observaram novos
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fenomenos de escoamento de gotas nao reportados em estudos anteriores. Seus resul-
tados indicaram que bifurcagoes do tipo juncao em Y promovem a divisao de gotas de
forma mais eficiente do que obstaculos cilindricos, e que os campos vetoriais de velocidade

influenciam significativamente tanto a coalescéncia quanto a divisao das gotas.

A medida que as pesquisas avancaram, a divisao assimétrica de gotas passou a atrair
atencao crescente, impulsionada pela demanda cada vez maior, em aplicagoes praticas,
pela geracao precisa e simultanea de gotas com diferentes tamanhos (BEDRAM; MOO-
SAVI, |2011). Apesar dos esforgos significativos para compreender a dinamica da divisao
de gotas em microcanais, apenas um numero limitado de estudos tem se concentrado no
processo de divisao em canais com diferentes gradientes de pressao, os quais dao origem
a uma partigdo assimétrica do volume da gota (RAAD et al., |2021)). O ajuste do gradi-
ente de pressao por meio da utilizacao de canais de saida com diferentes comprimentos

constitui uma das abordagens mais comuns para induzir assimetria na divisao de gotas.

Nesta secao, busca-se analisar e compreender aspectos fundamentais da dinamica de
divisao de gotas em uma geometria de jungao em T assimétrica, com ramos de diferentes
dimensoes, capaz de gerar um gradiente de pressao que influencia significativamente o
processo de divisao. Especificamente, pretende-se caracterizar o processo por meio da

andlise de variaveis como velocidade e pressao no comportamento dinamico do sistema.

4.3.1 Modelagem Geométrica

Buscamos, aqui, compreender os mecanismos de divisao de gotas em uma geometria
assimétrica. Para esse propdsito, empregou-se uma geometria assimétrica, caracterizada
pela diferenga nos comprimentos dos canais de saida, conforme ilustrado na Figura de

acordo com o modelo proposto por Raad et al. (RAAD et al., |2021)).

De acordo com a literatura, tal assimetria induz um gradiente de pressao ao longo do
canal de saida, levando a gota incidente a se dividir em gotas-filhas assimétricas (RAAD
et al 2021). Esse fendmeno ocorre porque, a medida que o comprimento de um dos
canais aumenta, observa-se um aumento na magnitude do perfil de velocidade no canal
oposto. Consequentemente, forma-se um vortice na regiao da juncao, o qual promove uma
distribuicao assimétrica do volume da gota durante a ruptura. Quando a gota se divide,

a porgao maior é direcionada para o canal mais estreito (onde a velocidade é maior),
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Figura 47: Dimensoes da geometria utilizada.
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enquanto a por¢ao menor é direcionada para o canal mais comprido (onde a velocidade é

menor).

As explicagoes para o fenomeno observado serao confirmadas por meio dos resultados
e das andlises das simulacoes desenvolvidas neste estudo, com o objetivo de corroborar
o entendimento fundamentado na literatura existente e, simultaneamente, proporcionar
uma compreensao mais aprofundada das variaveis envolvidas no processo de divisao, par-

ticularmente sob condicoes de assimetria.

4.3.2 Malha Computacional

A geometria foi modelada utilizando o software Ansys SpaceClaim, seguida pela

geracao da malha com elementos quadrilaterais, conforme ilustrado na Figura [48|

A modelagem da geometria previamente apresentada teve como objetivo investigar
a dinamica do processo de divisao de gotas. A escolha dessa geometria justifica-se por
sua capacidade de fornecer analises mais detalhadas de variaveis que desempenham papel
fundamental no mecanismo de divisao, uma vez que o canal principal relativamente largo

possibilita a investigacao de efeitos como o acumulo de pressao.
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Figura 48: Malha quadrilateral aplicada a geometria.

4.3.3 Configuracao da Simulacao

As simulacoes foram inicializadas por meio da definicao das interacoes entre as fases
utilizando uma abordagem de modelagem de interface com anti-difusao. O coeficiente
de tensao superficial foi considerado constante, assumindo o valor de 0,005N/m. As
condigoes de entrada foram prescritas de acordo com as velocidades iniciais dos fluidos,
enquanto uma condigao de contorno de nao deslizamento (no-slip) foi imposta ao longo
das paredes do canal. O angulo de contato, representando a adesao entre as fases na
parede, foi fixado em 135°. As velocidades das fases foram consideradas para as fases

continua e dispersa, respectivamente, como U, = 0,03m/s e Uy = 0,005m/s.

O método de solucao empregou o esquema acoplado com fragoes volumétricas para
o acoplamento pressao—velocidade. Para a discretizagao espacial, utilizou-se o método
do gradiente Green—Gauss baseado na célula, e o esquema PRESTO! foi adotado para a
interpolacao da pressao. A equacao da quantidade de movimento foi discretizada utili-
zando um esquema second-order upwind. Considerou-se que a convergeéencia foi alcancada
quando a precisao do passo de tempo atingiu 107, garantindo exatidao suficiente para a

construcao do banco de dados.

Para todas as simulagoes, os fluidos foram caracterizados com base nas propriedades

fisicas resumidas na Tabela [l
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Tabela 4: Propriedades fisicas dos fluidos utilizados nas simulagoes.

Fluido Densidade (p, kg/m?) Viscosidade (n, mPa-s)

Agua 1000 1,00
Oleo 750 1,34

4.3.4 Dinamica da divisao assimétrica de gotas

O mecanismo primario que governa a divisao de gotas em microcanais estd associado
ao acumulo de pressao a montante da gota, o qual fornece a for¢ca motriz para sua de-
formacao e posterior ruptura. Em contrapartida, a tensao superficial do fluido atua como
o principal fator resistente, opondo-se a ruptura e mantendo a integridade da gota até

que a pressao motriz supere esse efeito estabilizador. colocar referéncia

A medida que a gota gerada no canal se aproxima da junc¢ao, onde encontra a bi-
furcacao em dois ramos subsequentes, ocorre a obstrucao do escoamento da fase continua.
Essa obstrucao induz o acimulo de pressao a montante da gota, elevando significativa-

mente os niveis de pressao nessa regiao.
Esse processo pode ser observado na Figura [49]

Apo6s sua formacao, a gota é transportada pelo escoamento da fase continua em direcao
a regiao de bifurcacao. Ao se aproximar da jung¢ao, torna-se evidente um desequilibrio em
seu volume, com tendéncia de direcionamento para o ramo de menor comprimento. Com
o aumento da pressao a montante, a gota sofre alongamento assimétrico até sua ruptura,
produzindo duas gotas-filhas de tamanhos distintos. Consequentemente, a gota de maior
volume escoa para o canal mais estreito, enquanto a menor é direcionada para o canal

mais largo.

4.3.5 Efeito da pressao

Conforme descrito, a pressao desempenha papel fundamental no processo de ruptura.
Assim, busca-se analisar seu comportamento e determinar suas magnitudes ao longo do
processo de divisao. Para isso, foi utilizada uma linha horizontal central ao longo da

bifurcacao na regiao da juncao da geometria, servindo como referéncia para a analise da
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Figura 49: Processo de divisao de uma gota em um microcanal assimétrico. Inicialmente, a gota se
aproxima da bifurcagao e, ao atingir a jung@o, observa-se uma distribuicao desigual de seu volume,

culminando em sua ruptura assimétrica.

t=0.049s t=0.051s t=0.052s t=0.054s

117

intensidade de pressao.

A Figura [50] apresenta o comportamento da pressao ao longo da linha central previ-
amente definida no microcanal. Observa-se que a pressao antes e apds a gota apresenta
valores inferiores quando comparados a pressao no interior da mesma. Ademais, nao
se verifica acimulo significativo de pressao antes que a gota preencha completamente a

bifurcacao.

A Figura[51]apresenta o perfil de pressao no momento em que a gota comeca a adentrar
a bifurcacao. Observa-se aumento da pressao no interior da gota, embora ainda nao se

constate elevagao significativa a montante.

Por fim, a Figura [52] ilustra o comportamento da pressao no instante em que a gota
tende a se romper de forma assimétrica. Observa-se acentuado actimulo de pressao a
montante, o que resulta no cisalhamento da gota. Nesse cendrio, a ruptura ocorre de
maneira desigual devido a distribuicao assimétrica de volume causada pelo gradiente de

pressao entre canais de diferentes comprimentos.
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Figura 50: Perfil de pressao ao longo da linha central durante a aproximacao da gota a juncgao.
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Figura 51: Perfil de pressao ao longo da linha central na regiao da juncao.
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Os tamanhos nos quais as gotas se rompem dependem do gradiente de pressao esta-
belecido nos canais de saida. A diferenga nas dimensoes dos canais promove a formagao
de um gradiente de pressao que atua como principal forca de cisalhamento, promovendo

a ruptura assimétrica da gota em volumes distintos, conforme registrado em ¢ = 0,054 s

na Figura 49
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Figura 52: Perfil de pressao ao longo da linha central no momento da ruptura assimétrica da gota.
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4.3.6 Distribuicao da velocidade

Uma compreensao mais aprofundada do processo de divisao pode ser obtida por
meio da analise do perfil e da distribuicao de velocidades no canal modelado. Para esse

proposito, os contornos de velocidade foram registrados em diferentes instantes de tempo
(Figura , correspondentes as etapas do processo de ruptura previamente apresentadas

(Figura [49). Conforme esperado, observam-se maiores valores de velocidade no canal

superior, o qual possui menor comprimento e, consequentemente, apresenta maior vazao.

A diferenca nas intensidades de velocidade entre os dois canais de saida pode ser me-

lhor evidenciada por meio da analise do campo vetorial de velocidades, conforme mostrado

na Figura O campo de velocidades foi registrado antes da entrada da gota na juncao

dos canais, no instante inicial de sua formacao.

Observa-se que, até a juncao principal, o campo de velocidades apresenta comporta-

mento aproximadamente uniforme, tanto em magnitude quanto em direcao. A partir da
bifurcacao, entretanto, verifica-se diferenca significativa no perfil de velocidades entre os

dois ramos. O ramo superior apresenta valores consideravelmente mais elevados, enquanto
o ramo inferior exibe velocidades menores.

Como os comprimentos dos ramos sao idénticas, diferindo apenas em seus comprimen-

tos, essa diferenca pode ser estendida as vazoes, sendo a vazao no ramo superior maior
que no ramo inferior.



106

Figura 53: Contornos de velocidade em trés diferentes estagios do processo de divisdo da gota.

t =0.051s t = 0.052s t = 0.054s

!
ﬂ et
0

00 00 00 01 01 01 01 0.1 02 0202 02 020203 03 03 03 03
il " L | L 1 1

Velocity [m s°-1]

Figura 54: Campo vetorial de velocidades na regiao da jungao dos ramos.
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A anélise do campo vetorial também permite identificar a formacao de vértices de
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tamanhos distintos nos cantos da juncao da geometria. Visualmente, esses vortices podem

ser representados conforme ilustrado na Figura [55]

Figura 55: Vértices de tamanhos distintos gerados pela diferenca nos comprimentos dos canais de saida.

Ly, representa o ramo inferior e L, o ramo superior.

Ly > 1L,

Asymmetric vortices

A

Com base na analise do gradiente de pressao discutida anteriormente, a diferenga nos
valores de velocidade pode ser justificada por meio da relacao de Darcy—Weisbach, que

estabelece a relagao entre a perda de carga e o comprimento do canal de escoamento

(CHANSON], [2004):

Apu:p_pu:@.%f)“
T
128 LHQ (77)
HLpr
APp=P— P =" 22k
L L T DZIL_I

onde AP, e APy, representam as diferencas de pressao nos ramos superior e inferior,
respectivamente; @), e (Jp sao as vazoes volumétricas em cada ramo; u é a viscosidade

dinamica do fluido; e Dy corresponde ao diametro hidraulico do canal.

Considerando que as pressoes nas saidas de ambos os ramos sao iguais, obtém-se a

seguinte relacao:

Tu L (78)
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Evidencia-se, portanto, que, a medida que a razao entre os comprimentos dos canais
de saida aumenta, a vazao no ramo superior torna-se proporcionalmente maior do que no

ramo inferior.

Quando a razao de comprimentos é superior a unidade, a maior parte da gota original
tende a ser direcionada ao ramo superior, uma vez que este apresenta maior velocidade
média de escoamento. A medida que essa razao aumenta, essa predominancia torna-se
ainda mais acentuada. Como consequéncia, a gota sofre ruptura assimétrica: a gota-filha
de maior volume escoa pelo ramo superior, enquanto a menor é conduzida pelo ramo

inferior.

Para uma visualizacao mais clara das caracteristicas do escoamento nessas condigoes,
os valores de velocidade foram registrados ao longo do eixo y, tanto na secao superior
quanto na se¢ao inferior do canal de saida. Essa andlise foi realizada em trés estagios

distintos do processo de divisao da gota.

As trés figuras a seguir apresentam o comportamento da velocidade ao longo do eixo
y na regiao superior do canal de saida. Inicialmente, conforme pode ser observado no
grafico (Figura , a velocidade apresenta aumento de intensidade a medida que a linha
de medicao atravessa as regioes ocupadas pela fase dispersa. Apds pequena variagao local,
a velocidade continua a aumentar até atingir um valor maximo, correspondente a maior

intensidade de escoamento no interior do canal.

No segundo estégio (Figura , quando a gota comeca a se expandir de forma as-
simétrica, observa-se uma variacao mais pronunciada da velocidade na regiao correspon-
dente a fase dispersa. Esse comportamento pode ser associado a reducao da velocidade
da gota em comparagao ao instante inicial na juncao, quando ainda estava em processo

de redistribuicao volumétrica.

Ao atravessar completamente a regiao ocupada pela fase dispersa, verifica-se que a
velocidade volta a crescer até atingir seu valor maximo caracteristico no canal de saida,

correspondente a maior intensidade do escoamento da fase continua.

Por fim, no terceiro estagio (Figura [58]), observa-se que a gota readquire parte de sua
velocidade a medida que se desloca ao longo do ramo superior. Ainda assim, permanece

uma variagao na intensidade da velocidade quando comparada a fase continua no mesmo
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Figura 56: Perfil de velocidade no primeiro estagio do processo de divisdo para a regido superior do canal

de saida.
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Figura 57: Perfil de velocidade no segundo estégio do processo de divisdao para a regido superior do canal

de saida.
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canal, refletindo a diferenca de propriedades fisicas entre as fases e os efeitos interfaciais

presentes no escoamento bifasico.
E evidente a tendéncia de aumento da velocidade ao longo de todo o processo de

escoamento. Essa tendéncia de crescimento pode ser registrada e confirmada por meio da

analise dos contornos de velocidade e dos dados numéricos, particularmente pelo aumento

progressivo dos valores maximos registrados (Viax)-
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Figura 58: Perfil de velocidade no terceiro estdgio do processo de divisdo para a regidao superior do canal

de saida.
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As variagoes caracteristicas de velocidade sao observadas de forma consistente sem-
pre que a linha de medicao atravessa a transigao entre a fase dispersa (gota) e a fase
continua (fluido carreador). Essas variagoes localizadas, tipicamente manifestadas como
picos acentuados e regioes de plato, devem-se fundamentalmente ao efeito de constrigao

hidrodinamica, no qual o fluido continuo ¢é forcado a escoar por uma fina camada de lu-

brificagao entre a gota e a parede do canal, resultando em aceleracao localizada maxima

(BRETHERTON]| 1961)).
Além disso, a medida que a gota sofre a divisdo e sua porcao maior adentra o canal
superior, registra-se um aumento significativo da velocidade global da fase dispersa. Em-

bora as variacoes caracteristicas de velocidade persistam durante o processo de divisao,

elas passam a ocorrer em niveis mais elevados de velocidade de base.
As trés figuras seguintes apresentam o comportamento da velocidade ao longo do
eixo y na regiao inferior do canal de saida. Inicialmente, pode-se observar (Figura [59) o

mesmo padrao verificado no primeiro estagio previamente analisado para o canal superior

Entretanto, nesse primeiro estagio do canal inferior, a velocidade maxima registrada é
Isso se deve a diferenca nos comprimentos dos canais, que

significativamente menor.
altera a vazao do escoamento.
No estédgio seguinte (Figura , de forma semelhante ao segundo estagio observado

para o canal superior, a distribuicao de velocidade sofre variagoes ao atravessar a gota,
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Figura 59: Perfil de velocidade no primeiro estdgio do processo de divisao para a regido inferior do canal

de saida.
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porém com intensidades menores.

Figura 60: Perfil de velocidade no segundo estagio do processo de divisao para a regiao inferior do canal

de saida.
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1Por fim, no 1ltimo estagio registrado para o canal inferior, observam-se variacoes de
velocidade a medida que a gota atravessa a secao de medicao, particularmente em razao

da menor porg¢ao de fluido que se desprendeu, conforme mostrado na Figura

Quando comparado ao ultimo estagio registrado no canal superior, verificam-se va-

riacoes menos significativas e menos espagadas, até o ponto em que a velocidade atinge
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seu valor maximo, o qual novamente ¢é inferior ao valor alcangado no canal superior.
Figura 61: Perfil de velocidade no terceiro estagio do processo de divisao para a regiao inferior do canal

de saida.
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O mesmo padrao também ¢é observado no canal inferior, no qual ocorre aumento da
velocidade, e suas variagoes manifestam-se predominantemente na regiao ocupada pela
gota. Uma diferenga notdvel pode ser identificada entre os estagios dos canais superior
e inferior, uma vez que a velocidade maxima registrada no canal inferior é menor do
que a registrada no canal superior. Essa observagao corrobora a andlise anteriormente

apresentada e, em certa medida, explica a desproporcionalidade e a assimetria observadas

na divisao da gota.
Consideracoes
Em sintese, os resultados demonstraram a influéncia exercida pela assimetria geométrica
no processo de divisao de gotas em um microcanal, especialmente por meio da interagao
entre os campos de pressao e velocidade. O aumento localizado da pressao na regiao da
bifurcacao, associado a diferenca de resisténcia hidraulica entre os ramos de saida, é capaz
de promover uma distribuicao desigual do escoamento, favorecendo o direcionamento do
fluido para o canal de menor comprimento. Como consequéncia, observa-se a formagao
de gotas-filhas com volumes desuniformes, o que caracteriza um rompimento assimétrico.
Além disso, a andlise dos campos de velocidades e das estruturas de vortices evidenciou
a influéncia das diferencas hidrodinamicas nas direcoes do processo de separacao. Dessa

forma, o estudo pode reforcar a importancia do controle geométrico em dispositivos mi-
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crofluidicos.
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5 Conclusoes

Os resultados e discussoes apresentados ao longo deste trabalho evidenciam a im-
portancia da Dinamica de Fluidos Computacional (CFD) como ferramenta fundamental
para a analise e compreensao de sistemas microfluidicos. As perspectivas abordadas acerca
dos sistemas estudados contribuem significativamente para o avango de técnicas e para o
aprofundamento do entendimento da aplicacao de CFD em microfluidica, especialmente
em sistemas de formacao de gotas, os quais desempenham papel essencial no desenvolvi-

mento de microdispositivos com aplicagoes biotecnoldgicas.

Nesse contexto, o trabalho explorou diferentes vertentes da microfluidica, promo-
vendo discussoes e perspectivas que reforcam o potencial das técnicas computacionais
como importantes aliadas no processo de desenvolvimento, andlise e otimizacao de novas

tecnologias.

Inicialmente, objetivamos entender como parametros fisicos, tais como a razao de
velocidade dos fluidos e o numero de capilaridade, afetam a formagcao e geracao de gotas
em microcanais. Para tal andlise, propomos a validacao de um método de CFD para o
estudo de producao de gotas em microcanais. A adequabilidade do método Volume of
Fluid foi validada a medida em que sua aplicacao pode fornecer informagoes relevantes
e consistentes de sistemas microfluidicos, respaldando-se no que ja fora consolidado pela
literatura. A partir disso, identificamos uma relagao inversa entre a razao de velocidades
(U./Uy) e o diametro das gotas. Adicionalmente, o método empregado provou ser eficaz
na identificacao de uma regiao de transicao entre os regimes de formagao, caracterizada

pela instabilidade nos diametros das gotas.

Em um segundo momento, objetivamos compreender como diferentes aspectos de
modelagem geométrica de microcanais alteram e influenciam o processo e os mecanismos
de formacao de gotas em mcirocanais. Para isso, modelamos quatro tipos distintos de
geometrias de tipo flow-focusing e, entao, analisamos seu comportamento sob as condigoes
propostas. As simulagoes puderem corroborar a influéncia de parametros geométricos
sobre a forma e frequéncia de producao de gotas, tornando claro que, a medida em que
o angulo entre o canal principal e as jung¢oes é diminuido, o processo de formacao de

gotas torna-se propicio a maiores condigoes de instabilidade, exibindo comportamentos
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de regimes de escoamento diferentes.

Por fim, como terceira frente deste trabalho, objetivamos investigar a influéncia da
assimetria geométrica de microcanal sobre o processo de divisao de gotas em regimes
microfluidicos. A investigagao demonstrou que o desequilibrio na resisténcia hidraulica e
a formacao de vortices locais direcionam o fluxo preferencialmente para o canal menor,
gerando gotas-filhas heterogéneas, reiterando que a geometria do canal é um parametro

critico para o manejo preciso de fluidos.

Espera-se que as contribuicoes trazidas pelos estudos apresentados, bem como pelas
perspectivas de processos microfluidicos sob diferentes condigoes fisicas e geométricas, se-
jam pecas adicionais na construcao e desenvolvimento de areas cobertas pela microfluidica,
especialmente, como apresentado como uma das principais motivacoes deste trabalho, no
desenvolvimento de microdispositivos capazes de alavancar o processo de construcao de

tecnologias favoraveis ao progresso e desenvolvimento humano-cientifico.
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