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"Nao existe problema insoliuvel. "

Sergei P. Korolev



Resumo

Os processos de separacao isotdpica sao de grande interesse para varios setores da
industria e da pesquisa, tais como: producao de combustivel nuclear, moderadores e refri-
geradores para reatores de dgua pesada, barras de controle em reatores de fissao, producao
de is6topos para fins medicinais, entre outros. Assim, varios processos de separacgao foram
desenvolvidos de acordo com a escala e o tipo de is6topo a ser enriquecido. No presente
trabalho, as ultracentrifugas utilizadas para enriquecimento de isétopos pesados em es-
cala industrial serao abordadas. Para tal, a teoria de centrifugacao serda apresentada,
bem como as Equagoes da Gés-Dinamica, que modelam o escoamento no interior das
centrifugas e o método numérico que sera utilizado para solu¢ao do modelo. O problema
das camadas limites, que se desenvolvem devido as altas velocidades angulares utilizadas,
sera brevemente abordado, uma vez que representa um desafio para a estabilidade numé-
rica. Finalmente, serd apresentada a equacao de Difusao-Convecgao, que é utilizada para
determinar as fragoes molares dos isoétopos nos fluxos enriquecido e de rejeito que saem
da maquina. As fragoes molares sao utilizadas na avaliagao da eficiéncia separativa das
centrifugas com a Equacao de Dirac.
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Capitulo 1

A Metalurgia Extrativa de Is6topos

1.1 Definicoes da Metalurgia Extrativa

A Metalurgia Extrativa utiliza-se de processos fisicos ou processos baseados em reagoes
quimicas associadas, ou nao, & mudancas de fase através das quais se consegue separar
quimicamente o metal do composto que o contém, bem como separa-lo de suas impurezas
indesejaveis, chamada de ganga. Os processos utilizados na Metalurgia Extrativa sao
divididos em trés grupos: os pirometalirgicos, que envolvem as reacoes ocorrendo em
altas temperaturas, com extensa troca de calor; os hidrometalirgicos, que exploram as
propriedades das solugoes aquosas em baixas temperaturas (ou médias temperaturas,
com auxilio de pressoes elevadas); e os eletrometalirgicos, que utilizam a eletrolise para
separar os metais a partir de seus compostos encontrados na natureza ou para aumentar

o grau de pureza de metais obtidos em outros processos extrativos [29].

Um mineral é um elemento ou composto quimico encontrado na crosta terrestre, com
composi¢ao quimica e propriedades fisicas geralmente definidas, de ocorréncia natural e
estrutura interna ordenada. Sao em geral solidos (exceto agua e mercirio nas CNTP)
e produzidos por processos inorganicos. A composicao quimica dos minerais permite a

classificagdo em grupos de minerais [29]:

e Nativos (por exemplo, o ouro que apresenta-se na forma metalica na natureza);

e Oxidos, sulfetos, sulfatos, carbonatos, fosfatos, nitratos, boratos, arseniatos, silica-

tos, etc.

As principais propriedades fisicas dos minerais sao: cor, cor de traco, densidade,

brilho, habito (ou faceis), clivagem, fratura, estrutura cristalina, dureza, suscetibilidade
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magnética, condutividade elétrica, propriedades quimicas de superficie, propriedades 6p-
ticas (dupla imagem, luminescéncia), entre outras. Quando uma rocha ou sedimentos
constituidos de um ou mais minerais, dos quais contenha um ou mais minerais de inte-
resse possiveis de serem aproveitados economicamente, temos o minério. As operagoes
unitarias tipicas envolvidas no beneficiamento dos minérios na Metalurgia Extrativa sao

[29]:

e Cominuicao: britagem e moagem;
e (lassificacao: ciclonagem, classificador espiral, entre outros;

e Concentragao: gravitica (diferenca de densidade), magnética, eletrostatica (dife-

renga de condutividade elétrica), flotagao;
e Desaguamento: espessamento, filtragem;

e Secagem: Secador rotativo, spray dryer (secagem por nebulizacdo), separador em

leito fluidizado;

e Disposigao de rejeito (ganga).

A partir do mineral concentrado do minério, seguem-se outros processos para obtencao
dos compostos metalicos, como: reducao de minérios de ferro em altos-fornos, eletrélise
da alumina em cubas eletroliticas para obtencao do aluminio, fusao mética dos minerais
sulfetados de cobre, carbocloragao dos minerais de titanio, entre outros. Finalmente, os
metais e suas ligas podem ser refinados e purificados, por processos quimicos, como: sopro
de oxigénio no refino dos agos para reducao do teor de carbono, eletrélise do cobre blister,
entre outros, de acordo com as demandas de pureza, propriedades e processamento para

a industria [29].

1.2 Processos de Separacao Isotdpica

Para a industria, além do interesse na separacao de minerais dos seus minérios, ha
também a necessidade de separacao de isétopos a partir de uma mistura isotopica para
diversas finalidades, como: o uranio (o isétopo U?3) para produgao de combustivel nuclear

tores de agua leve, litio (Li° t de fusa téria-pri
para reatores de agua leve, litio (L:i°) para reatores de fusdao e como matéria-prima na
produgao de tritio, boro (B'Y) para barras de controle em reatores de fissao. H4 também a

produgao em escala laboratorial de is6topos de carbono (C'?), nitrogénio (N'%) e oxigénio
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(O'7) para uso como marcadores nao radioativos para pesquisa na &rea de satide, uma
vez que sao inofensivos para os organismos. Porém, como os is6topos apresentam como
caracteristica distintiva principalmente a diferenca na massa atomica, devida apenas aos
diferentes niimeros de néutrons no nicleo atéomico, os processos de separacao tipicos da
Metalurgia Extrativa tornam-se inviaveis, pois os isétopos apresentam poucas diferencas
no comportamento fisico-quimico. Desse modo, outros processos de concentragcao tornam-
se necesséarios para uso tanto em escala industrial, quanto em laboratorial. Algumas
consideragoes devem ser feitas para definir qual método de separagao isotdpica deve ser

utilizado, alguns desse métodos sao vistos a seguir [28]:

e Para pequenas produgoes de isotopos o método eletromagnético é mais versatil;

O método mais barato e simples de concentracao é a difusao térmica;

e Para os is6topos dos elementos mais leves, a destilacao e a troca quimica sao os

métodos mais econémicos para producao em larga escala;

Para separacao de is6topos pesados em larga escala a difusao gasosa e a centrifugagao

Sa0 0s mais econdmicos.

O grau de separagao atingido por qualquer um desses processos de concentragao é
tipicamente muito pequeno, uma vez que as moléculas isotépicas apresentam caracteris-
ticas muito similares. Para qualquer processo de separacao isotopica que separa um fluxo
de entrada em dois fluxos de saida, um enriquecido no is6topo de interesse (produto) e
outro empobrecido (rejeito), pode ter seu grau de separagao medido por um pardmetro

denominado fator elementar de separagao, o, definido pela razao |28|:

N/ N)] o
= N M (11

rejeito

onde N ¢é a fracao molar do is6topo de interesse. Se a é unitario, nenhuma separacao
ocorreu. O esquema de um estagio de separacao pode ser visto na Figura 1.1, onde um
fluxo de alimentagao (F') que contém uma fragdo molar Ng do is6topo de interesse, que
2 . ~ i« - 27 3
apos ser processado por um sistema qualquer de separacao (“caiza preta”), resulta em dois
fluxos, um de produto (P) com uma fragdo Np do is6topo de interesse e um de rejeito

(W) com uma fracao Ny [28].

Todos os métodos de separacao isotopica dependem, a principio, da pequena dife-

renca de massa dos diferentes isd6topos, porém existem outros mecanismos envolvidos nos
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Produto:
P, Np
Alimentacao Unidade de separacao
F, Np “Caixa Preta”
Rejeito:
W, Ny

Figura 1.1: Esquema de um estagio béasico de separacao. Adaptado de [28]

fenomenos de separacao. Um deles se baseia no principio que na condi¢ao de equilibrio
térmico os isétopos terao energias livres diferentes, levando a taxas de difusao diferentes,
comportamentos diferentes quando sujeitos a gradientes térmicos, bem como pressoes de
vapor diferentes. ReagOes quimicas também podem ser dependentes das massas atomi-
cas. J& os processos de centrifugacao, que serao objeto de estudo, valem-se da inércia dos
isotopos quando sujeitos a campos centrifugos. Por fim, existem também as diferencas de
momento magnético de atomos com diferentes massas quando carregados, que pode ser

detectado por um campo magnético [20].

A partir do estagio basico esquematizado na Figura 1.1, pode-se apresentar na Figura
1.2 o0 esquema de centrifuga demonstrando o fluxo de entrada (Feed), o fluxo de produto
(Product) sendo retirado no topo e o fluxo de rejeito (Waste) sendo retirado na base
da maquina. Também podem ser vistas as demais caracteristicas da méquina, como: o
sistema de vacuo entre a carcaga e camara de separagao, os coletores (scoop) da base e
do topo, sendo o do topo separado da camara onde se desenvolve o escoamento por um

disco rotativo, entre outras caracteristicas.
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Figura 1.2: Detalhes de uma centrifuga. Extraido de [21].
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1.3 Ocorréncia do Uranio

Uma vez que a producao de combustivel nuclear para reatores de agua leve representa
uma parte importante do mercado de separacao isotdpica, sera feita uma breve analise dos
minerais de Uranio utilizados pela industria e do seu contetido nos minérios. A principio, o
Uranio se apresenta na crosta terrestre com uma abundancia média de 4x10™* a 2x107%%,
uma concentragao semelhante ao cobalto, chumbo e molibdénio. Ocorre principalmente
em rochas silicatadas, distribuido majoritariamente em pequenas concentragoes, tanto em
rochas acidas como granito e gneisse, e também em rochas sedimentares como os minérios
fosfatados. As rochas béasicas possuem contetido de Uranio menor do que nas rochas
acidas. A distribuicao ampla do Urénio e o baixo teor nos minérios, quando comparado
aos outros metais de mesma abundancia, deve-se principalmente a sua capacidade de
formar vérios complexos quimicos nos minérios [9]. O Uranio apresenta ocorréncia em

mais de 100 minerais, aqueles de interesse industrial estao listados na Tabela 1.1.

Mineral [ Férmula Quimica
6xidos, hidratos, silicatos simples (Uranio, completamente ou primariamente tetravalente)
Pechblenda zUO3.yUO2
Uraninita UO> (com UO3)
Coffinite zUSi04.yU(OH)4
Uranotorita ThSi04.yUSi0O4
Depositos complexos de 6xidos de Urénio com terras raras
Brannerite (U,Ca, Fe,Y, Th)3Ti5016
Betafite (U,Ca)(Nb, Ta,Ti)3O9.xH20O
Davidite (Fe,terras raras,U, Ca, Zr,Th) (T4, Fe3T,V,Cr,Y),0.
Minerais secundarios com Uréanio hexavalente
Gummite UO3.2H>0 (também silicato, fosfato de composigéo indefinida)
Uranophane Ca0.2U03.35102.6H2O
Schroeckingerita Na20.3Ca0.U03.3C02.503.F.10H20
Carnotita K20.2U0O3.V505.3H20
Tjujamunite Ca0.2U03.V205.8H20
Autunite (torbenite) Ca0.2U03.P>05.12H50

Tabela 1.1: Minerais de Uréanio de importancia industrial. Adaptado de [9]

Um dos minérios de Uradnio mais importantes do ponto de vista industrial, por vir
acompanhado tipicamente de pechblenda e uraninita, é a monazita. O Brasil possui
um dos maiores depositos deste mineral no mundo [9]. As concentragdes de Uranio nos

principais minérios sao mostradas na Figura 1.3.

No Brasil, a extragao de uranio comecou em 1982 com o inicio das operagoes nas minas
de Pogos de Caldas, em Minas Gerais. Porém, em 1995, apos estudos de viabilidade,
a INB encerrou as atividades de mineracao e iniciou o plano de descomissionamento,
com a instalagdo da Unidade de Descomissionamento de Caldas (UDC), que tem por
objetivo trabalhar com a descontaminacao das instalagoes e terrenos. Bem como, a UDC

é responsavel pelo monitoramento de dgua, solo e dos antigos equipamentos utilizados na
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Figura 1.3: Contetido de Uranio nos minerais de uranio comuns. Adaptado de [9]

mineragao. Atualmente, a area se encontra em processo de recuperagao com a aprovagao

do Plano de Recuperacio de Areas Degradadas (PRAD) [12].

Atualmente, em operagao temos a Unidade de Concentragdo de Urénio (URA) em
Caetité, na Bahia, na regiao conhecida como Provincia Uranifera de Lagoa Real. O
complexo de Caetité encontra-se ativo desde os anos 2000, e até 2015 uma de suas minas,
a Mina Cachoeira, acumulou uma produgao de 3750 toneladas de concentrado de uranio.
Outra lavra, chamada Mina do Engenho, estd em processo de licenciamento para inicio
das operacoes. Em Caetité sao realizadas as duas primeiras etapas do ciclo de combustivel
nuclear, que envolvem a extracao e concentragao dos minérios de uranio para produzir
o concentrado, também chamado de yellow cake. A mina de Caetité tem uma area de
1700 hectares e depositos estimados de mais de 99 mil toneladas de minerais de uranio

distribuidos em 17 depésitos [11, 13].

Na unidade de Caetité, o minério é extraido das lavras e transportado para os proces-
sos de cominui¢ao do minério por britagem, que ¢ dividido em etapa priméria e secundéria.
Essas etapas sao fundamentais para aumentar a area superficial para o processo de lixi-
viagao. A lixiviagao é feita com a aplicagd@o continua de acido sulfurico sobre a pilha de

minério britado. Apods percolar a pilha, a solucao liquida é recolhida na base, onde passa
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a ser chamada de licor de uranio. Esse licor é inicialmente purificado através de processos
quimicos e fisicos, que apods seco resulta no yellow cake. O concentrado de uranio é entao
armazenado em tambores especiais e enviados para a etapa de conversao, que é feita no
exterior. Porém, a INB estda desenvolvendo e implantando a FCN - Conversao onde ja
opera a unidade de enriquecimento de uranio em Resende, Rio de Janeiro. Esse projeto
visa reduzir os custos de producao do combustivel nuclear para atender a precos compe-
titivos do aumento projetado da demanda por combustivel devido ao aumento da frota

de reatores [10, 13].

O processo de conversao em U Fg se da ap6s todas as etapas do processo de lixiviagao
e purificacao do concentrado de urénio. Porém, a conversao nao é direta, pois primeiro
envolve a producao do UF) a partir do 6xido concentrado. Se o 6xido concentrado for
composto por UQOs, ele deve ser reduzido a UO, e entao seguir para o processo de reacao
do 6xido com um composto contendo fltor. A reacao é produzida na faixa de temperaturas

de 300 — 600°C, que é fungao da reatividade do uranio em po6 [9]:

UOy+4HF — UFy + 2H50.

Apos a fluoretagao do uradnio, o produto intermediario UF}, é reagido com o flior
em forma gasosa em uma reagao que se procede de forma muito rapida em temperaturas
acima de 250°C), e os reatores utilizados trabalham na faixa de 400 —1100°C' [9]. A reagao

pode ser vista abaixo:

UF, (s) T F, (9) — UFg (9)-

O U Fg puro gasoso produzido apés a sequéncia de processos unitarios da Metalurgia
Extrativa, é entao enviado para as plantas de enriquecimento que utilizam as centrifu-
gas, como a da Figura 1.2, para a separagao dos isétopos do uranio a partir da mistura
gasosa. O objetivo do processo ¢ enriquecer essa mistura no isétopo U, que possui
uma abundancia natural de 0.711% até a concentracao de 3% utilizada nos reatores de
agua leve [14]. Apenas uma centrifuga nao seria suficiente para produzir as quantidades
necessarias de material fissil enriquecido para a producao de energia nuclear, de forma
que sao operadas em arranjos de maquinas chamado de cascatas, como pode ser visto na
Figura 1.4. Um arranjo possivel das maquinas, pode envolver 164 centrifugas distribuidas
como na Figura 1.5, onde tem-se um total de 15 estagios e o fluxo de alimentacao de

gés é feito no estagio 5, que consiste de 24 maquinas, com uma taxa de alimentacao de
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Figura 1.4: Arranjo real de centrifugas [31].

70 gramas por hora e a taxa de retirada do produto enriquecido de 7 gramas por hora.
Cada pais que opera plantas de enriquecimento possui arranjos proprios de cascatas, que

maximizam a produgao das méaquinas [16].

Dentro de todo o processo de producao do combustivel, desde as etapas de mineragao,
concentracao por lixiviacao e purificacao do minerais, o enriquecimento é a etapa do
processo que apresenta o uso mais intenso de energia em comparacao com a produc¢ao
chegando ao consumo de 200 kWh/kg por SWU (Separative Work Unit, ou Unidade
de Trabalho Separativo, é a quantidade de energia envolvida para separacao de 1 kg de
material) [9]. Dessa forma, pesquisa continua é necessaria para otimizagao dos parametros
de operagao das maquinas, que levam a reducao do consumo de energia do processo de
enriquecimento como um todo, e consequentemente gera um aumento de sua atratividade
econdmica. Paises como a China e o Ira seguem em desenvolvimento acelerado de novas

geracoes de maquinas otimizadas para aumento da produtividade e reducao do custo por

SWU de material produzido |32, 24].

Apobs o processo de enriquecimento, o U Fy gasoso deve ser convertido ao UO, em pd
para ser sinterizado e compor os elementos combustiveis utilizados nas usinas nucleares.
Um do processos ¢ feito a timido e envolve a precipitagdo de diuranato de amoénia (ADU)
ou do carbonato misto de uranila e amoénia (AUC), a sequéncia de reagoes ¢ indicada

abaixo [9].
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Figura 1.5: Arranjo em cascata de 164 centrifugas distribuidas em 15 estagios. Adaptado
de [16].

ADU

U Fs + 2N Hs + TH20 — (NH,)oUsO+ + 12HF,

AUC :

UFs + 5Hy0 + 10N Hs + 3CO5 — (NH,)2UO5(COs)s + 6N HyF,

A outra alternativa é o uso de processos a seco, que utiliza misturas de hidrogénio e
vapor d’agua para reagir com o U Fg gasoso. Esse processo ocorre em equipamentos que
possuem uma ou duas camaras onde faz-se a alimentacao do gés enriquecido e dos gases
reagentes, e o produto ja em pd se acumula na base do equipamento. Os equipamentos
envolvidos devem ser construidos a partir de materiais selecionados cuidadosamente, pois
os gases gerados sao compostos por acido fluoridrico gasoso em altas temperaturas, que

seré posteriormente tratado. A sequéncia de reagoes envolvidas pode ser vista abaixo [9].

UF@+2HQO — U02F2—|—4HF,
U02F2+H2 — U02+2HF

O processo a seco produz o diéxido de urénio diretamente no processo. Por outro

lado, para o caso dos processos a tmido, apés a formacao do diuranato de amonia ou
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carbonato misto de uranila e amodnia, o material deve ser seco e submetido a processos
de reducao. A redugao é feita através de uma mistura gasosa de hidrogénio e amonia
craqueada em temperaturas de 500 — 700°C'. O produto desse processo é o Uy, € 08
gases resultantes sao reutilizados nos processos como precursores para a fluoretacao e
producao de hidrogénio. Finalmente, o UO, em p6 pode ser compactado e sinterizado

para a obtengao das pastilhas [9].

Além do uso do UQOy enriquecido para reatores nucleares de agua leve, em forma de
pastilhas sinterizadas, como pode ser visto na Figura 1.6, também existe o uso do carbeto
de Uranio (UC) em reatores que necessitam de combustivel de maior densidade e condu-
tividade térmica, quando comparado com o UQO,. Existem também reatores que utilizam
o uranio metalico como combustivel, de forma que o ¢xido obtido apés a conversao do
U Fs deve ser novamente reduzido através de agentes redutores como o calcio ou magnésio

para a liberagdo do metal [9].

"

Figura 1.6: Pastilha de Uranio para combustivel nuclear produzido na INB [14].

Devido a sua elevada densidade, o Uranio na sua forma metalica, obtido a partir das
fracoes empobrecidas em U?*® a partir do processo de enriquecimento, pode ser utilizado
como lastro no ajuste do centro de gravidade de avides. Com essa finalidade, a Boeing
utiliza até 360 kg de Uranio metélico nos lastros dos avioes. Também pode ser empregado
em isolamentos contra fontes radiolégicas, como as utilizadas em fontes de raios-X para
inspecao de solda, ou de equipamentos médicos. Ligas de U — Zr podem ser empregadas

como moderadores de néutrons em reatores de naves espaciais [9].



Capitulo 2

Introducao a Centrifugacao

2.1 Introducao

O processo de enriquecimento de uranio compreende uma das etapas mais importan-
tes do ciclo de producao do combustivel nuclear, onde um processo de separacao fisica
aumenta a fragao do is6topo de interesse numa mistura gasosa, denominada gas de pro-
cesso, até um valor objetivado para o uso em reatores de agua leve, por exemplo. O gés
de processo é o hexafluoreto de urénio (UF), composto majoritariamente pelo is6topo
U, mais pesado, e o isotopo de interesse U?%®, que ¢ mais leve e se apresenta com
uma abundéancia natural de 0.711% na mistura. Para a separacao dos isotopos, diversos
processos foram desenvolvidos, os mais importantes sao: a centrifugacao, difusao gasosa,

separagao por bocal ou jato centrifugo e a separagao por laser [16].

O principio da separacao centrifuga, que serda o objeto de estudo, foi desenvolvido a
partir da observagao que a composi¢cao dos gases atmosféricos variava com a altitude na
atmosfera. A proposta foi primeiro apresentada em 1919, sugerida pelos cientistas britani-
cos Lindemann e Aston, que propuseram o uso de um campo centrifugo em substituicao ao
campo gravitacional da Terra, que é o responsavel pela separacao dos gases na atmosfera.
Nos anos seguintes, diversos equipamentos baseados nesse principio foram desenvolvidos
e construidos, porém sem sucesso, devido principalmente a questoes de construgao dos

equipamentos [5, 16].

Como apresentado em [5|, a variacao da pressdo parcial do isétopo com a altura
na atmosfera terreste segue a Lei de Boltzmann, sendo expressa para um componente ¢

qualquer como
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) = p0)exp (~ 50 ) 2.)

onde p; é a pressao parcial do componente ¢, M; a massa molar, g a aceleracao da
gravidade, h a altura na atmosfera, R e T sao a constante dos gases ideais e a tempe-
ratura, respectivamente. Substituindo o campo gravitacional por um campo centrifugo,
substitui-se a expressao —M;gh por (1/2)M;(wr)?, que expressa a energia por mol para

uma maquina de raio r com velocidade angular w, logo

(2.2)

pi(r) = pi(0) exp {

Para dois gases componentes com diferentes massas molares M, e M;, entre a parede

da maquina r = a e o eixo r = 0, tem-se

0 My — M. 2
pi(a) _ P )exp {( 1 2)(wa) } ‘ (2.3)
pa(a)  p2(0) 2RT
Para o sistema binario, onde N é a fracao molar do is6topo leve de massa M;,
P1+Dp2 =D,
P1
N = =—,
D (2.4)
1-N=
p

Substituindo na equacao (2.3), temos

Assumindo que My > M;, tomamos o exponencial que multiplica o lado direito da

equagao (2.5) tal que,

— (M — Ml)(wa)2} .

@0 =P { ORT

Finalmente a equagao (2.5) toma a seguinte forma,

S(0) = apS(a), (2.7)
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onde S é a razao [N/(1 — N)] da Equagao (2.5) avaliada em r = 0 e r = a. O fator
o € considerado, para o estado de equilibrio, como o fator de separacao méaximo para o
processo de centrifugacao simples, como o proposto inicialmente por Lindemann e Aston,

onde somente o campo centrifugo atua.

Apos as primeiras tentativas de construgao de uma centrifuga funcional, foi apenas
em 1939, na Universidade da Virginia nos Estados Unidos, que o cientista Jesse Beams
conseguiu separar isotopos de cloro em uma centrifuga. O equipamento era composto de
uma camara com as paredes termicamente isoladas através da montagem da camara de
separacao dentro de uma camara de viacuo. Dessa forma, foi possivel reduzir as vibracoes
no interior da méaquina, permitindo a separacao dos is6topos. O equipamento se tornou

conhecido como centrifuga evaporativa [5].

A partir desses resultados praticos, o primeiro modelo de centrifuga a contracorrente
foi apresentado por Harold C. Urey, que propos a utilizagao das fases liquidas e gasosas
do UFg no interior da centrifuga para atingir maiores separacoes e dessa forma reduzir
o nimero de ciclos. Ela funcionava com uma fase liquida pesada sendo lancada contra a
parede da maquina pela forca centrifuga, o liquido entao escoaria para baixo onde o gas

seria formado e for¢ado para cima, sendo a fracao enriquecida do gas retirado no topo [5].

Com o desenvolvimento do Projeto Manhattan, as centrifugas foram consideradas uma
das possibilidades para a producao de material fissil em larga escala para a construcao dos
artefatos nucleares. Porém, problemas de engenharia e falhas recorrentes nas méquinas

levaram o gerente do projeto Harold Urey a encerré-lo e adotar a difusao gasosa [16].

Apos o fim do Projeto Manhattan a pesquisa com as centrifugas continuou, com ma-
quinas sendo produzidas nos EUA, Franca, URSS, Alemanha, entre outros. E também
hé& décadas que o Brasil entrou nesse seleto grupo de paises detentores da tecnologia de
enriquecimento de combustivel nuclear. Nesses projetos que comecaram a surgir posteri-
ormente, foram agregados novos mecanismos de geragao de contracorrente, onde os quatro

principais sao [21]:

1. Distribui¢ao nao-uniforme de temperatura pela parede ( Wall Thermal Drive);

2. Diferenca de temperatura entre as tampas superior e inferior da maquina (End Cap
Thermal Drive);

3. Efeito gerado pelo ponto de injegao de gas (Feed Drive);

4. O efeito mecéanico principal é gerado pela interagao do coletor inferior com o gés em
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movimento (Scoop Drive).

2.2 Topo da Atmosfera

Partindo da relagao das centrifugas com os fenémenos que ocorrem na atmosfera da
Terra, temos também a determinagao do chamado “Topo da Atmosfera” no raio interno
da centrifuga. Esse é um ponto de grande importancia, pois apresenta uma série de moti-
vagoes praticas relacionadas a validade do modelo e as técnicas computacionais utilizadas.
A descrigao do escoamento do gas no interior da centrifuga envolve a solucao das Equa-
¢oes de Navier-Stokes, que possuem validade questionavel em regioes de baixas pressoes
e densidade, onde o transporte de massa passa a ser molecular e o meio nao é mais con-
siderado continuo. J& quanto ao Método de Diferencas Finitas, utilizado na discretizagao
das equagoes do modelo do escoamento, a determinagao de um ponto para inicio da ma-
lha afastado do raio do cilindro, gera uma reducao do custo computacional e permite a

alocagdo de pontos em regices de maior importancia na descrigao do escoamento |2, §].

A equacgao diferencial que modela o gradiente de pressao p de um gas de massa molar
M sob atuacao de um campo centrifugo w?r, sob condicao de uma temperatura média

constante Tp ¢ [5]

dp  wWrp

dr  RT,’

(2.8)

onde, R é a constante dos gases ideais. A integracao da Equacao 2.8 partindo da
parede, onde r = a, andlogo a superficie da Terra, e um ponto arbitrério » em direcao ao

eixo da maquina. Logo, apds separar as variaveis da Equacao 2.8, temos a integral

/ar% N ]\;;02 /a ar, (2.9)
lan: ]g;; ga (2.10)
n 1) = "
1% o {sz(g’% (12)} (2.12)
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Temos que p(a) é a pressdo na parede da maquina, que sera denominada p,, € intro-
duzimos na Equacao 2.12 a quantidade adimensional A2, que ¢ a razio entre a velocidade
tangencial da maquina, dada pela parcela wa, dividido por \/m , que é a velocidade
molecular mais provavel do gas de processo [21]. No total, a maquina apresenta nimero

de escalas de altura x igual a A? [8]. Esse parametro ¢ calculado como

Mw?a?
A? = . 2.13
2RT, (2.13)

Portanto, a distribuicao de pressao dentro da maquina é dada por
2
9 r
p(r) = pw exp [—A (1 - E)] : (2.14)

Na determinacao do topo da atmosfera fazemos a substituicao da coordenada radial r

por um parametro adimensional denominado escala de altura x, que ¢ definida como [21]

r=A? (1 — T—2> : (2.15)

a?

Substituindo a escala de altura na Equacao 2.14, temos

p(r) =pw e " (2.16)

Na Equacao 2.16, podemos substituir a pressao pela densidade através da Lei dos

Gases Ideais pelas seguintes relagoes

RT,
o = Po—ms 2.17
Pw = Pu—r (2.17)
RT,
— ()220 2.1
p(r) = p(r) 77 (2.18)

Substituindo as relagoes das Equagoes 2.17 e 2.18 na Equacgao 2.16 e simplificando,

temos

p(r) = py e ". (2.19)

A posicao interna em direcao ao eixo da maquina que serd o topo da atmosfera é o
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ponto xy, onde o caminho médio A das moléculas gasosas torna-se igual a uma unidade

de escala de altura. O caminho médio ¢ definido por [21]

B M
V212 pog Ny, ’

onde, N,, é o Numero de Avogadro, py é a densidade no topo da atmosfera e o é o

A (2.20)

diametro molecular do UFy, que tem valores tipicos de 4 a 6 A. A densidade no topo da

atmosfera é substituida pela distribuicao da parede até o ponto xy, dada pela Equacao

2.19, logo [21]

B Me*
V271020 Nyy '

Definindo A = a/2A? no ponto zg, a posi¢ao do topo da atmosfera pode ser determi-

A (2.21)

nada pela Equagao 2.22 [21]

(2.22)

|:7T02Navaa:|
Ty = e

V2A2M
Finalmente, o valor de xy encontrado pode ser transformado em um ponto nas coor-

denadas fisicas da méquina, como explicitado na Equacao 2.23

r:a,/l—%. (2.23)

Determinado o ponto do topo da atmosfera como apresentado acima, para garantir
que esse ponto é a fronteira até a qual temos a regiao onde ocorre o transporte difusivo,
calculamos um parametro adimensional chamado de Nimero de Knudsen. Este parametro
¢ definido como a razao entre o livre caminho médio molecular (A) e o comprimento

caracteristico de uma escala de altura (a/2A?%) |21, 8]. Para a centrifuga, temos

2M A2%e®

Kn = .
\/§ 71-O-pr]\[ava

(2.24)

Para posicoes no raio a partir da parede que resultam em valores do Ntimero de Knud-
sen menores do que a unidade, temos o transporte difusivo, e para posicoes radiais que
resultam em nimeros maiores do que unidade, o transporte molecular é predominante. Por
exemplo, para uma maquina operando a 300K, com densidade na parede de 1.72 kg/m3,

com raio a = 0.25m e A? = 23.81, temos na parede da maquina Kn = 2.47 x 107*, no
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ecixo da maquina Kn = 2.00 x 10° e, finalmente, no topo da atmosfera na coordenada x
temos Kn = 0.74, garantindo que nessa regiao entre a parede da maquina e o topo da

atmosfera temos o transporte difusional [8].



Capitulo 3

Modelagem Matematica de uma Ul-
tracentrifuga a Contracorrente

3.1 Introducao

Uma vez definidos no Capitulo 2 os quatro mecanismos bésicos de geracao de contra-
corrente no interior da centrifuga, deve-se definir como ¢é feita a analise teérica do poder

separativo do processo de enriquecimento, que é dividida em duas partes principais:

e A primeira parte consiste da geracao do perfil de velocidade do gés no interior da
méquina através da solucao das Equacoes de Navier-Stokes, junto com a Equacao

da Continuidade, Balango de Energia e a Equacao dos Gases Ideais;

e A segunda parte compreende a analise separativa propriamente dita, que é compu-
tada através da solugao da Equacao de Transporte Difusivo-Convectivo, que recebe

de entrada o perfil de velocidade calculado na etapa anterior.

3.2 Equacgoes da Gas-Dinamica

A anélise Gas-Dinamica da centrifuga assume algumas hipoteses simplificadoras, sao
elas: regime estacionario, escoamento axisimétrico e gas de processo monoatdmico, como
apresentado em [26], tem-se entao o conjunto de equagoes, onde a Equacao 3.1 é a Equagao
da Continuidade, as Equagoes 3.2, 3.3 e 3.4 s@o respectivamente as componentes axial,
radial e azimutal das Equagoes de Navier-Stokes, a Equacao 3.5 é a Equacao de Balanco

de Energia e a Equagao 3.6 é a Lei dos Gases Ideais.
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0 10

<v> —54mv> 0 (3.1)

B ap 10

av W _@ s 1)y, 10
( . ) =3, + [(V ) V. + 38rdw V} (3.3)
( Vo V’"Ve) (V2 - i) V., (3.4)
r 72

— _— ) pr— 2 .

pC, (VZ o + V. 87’) +pdivV = kVT + ©yise, (3.5)
R

p=;PT (3.6)

onde ;5. é definida como

oo (Y (Y

Spvzsc_ H az 87‘ 7”2

N (e VN (VW
0z 0z or or T

1 1o
-3 —g(de)}, (3.7)

onde div V é

ov, 10
di =4+ = .
wV P + e (rV;), (3.8)
e finalmente, V? ¢ definido como
0? 02 10
2 00 oo 1O
Vi gt (3.9)

O sistema de equagdes esta em coordenadas cilindricas, com (r,0,z) as coordenadas
radial, azimutal e axial, respectivamente, e (V,., Vj, V) s@o as componentes do vetor V de
velocidade nas diregoes radial, azimutal e axial. As variaveis termodinamicas de pressao,

densidade e temperatura sao representadas por (p,p,T), respectivamente.

As Equacoes 3.1 a 3.5 representam equagoes de conservacao de massa, momento e
energia, porém para transformar esse conjunto de equagoes em um sistema fechado, faz-se
necessario o uso de equacgoes adicionais ou relagoes constitutivas do fluido. Dependendo

da caracteristica do sistema modelado, essas relagoes podem ser produzidas, porém no
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caso de fluidos, existem equacgoes oriundas de areas como Termodinamica, Transferéncia
de Calor e outras, que podem ser utilizadas para o fechamento. Por exemplo, as relacoes
constitutivas para um fluido Newtoniano, como a Lei de Newton ou a de Fourier, e para o
caso de um fluido ser considerado um gés ideial, temos a Equagao da Lei dos Gases Ideais
como relagao constitutiva para o fechamento, como é utilizado no presente trabalho, dada

pela Equagao 3.6 [17, 23].

Além das hipoteses fisicas e geométricas consideradas, assume-se que o gas no interior
da maquina gira com a mesma velocidade angular do rotor, numa aproximacao chamada
de movimento de corpo rigido, ou Wheel Flow. O movimento de contracorrente passa a ser
entao uma circulagao do gas superimposta ao movimento de corpo rigido considerado. O
movimento axial de contracorrente leva a mudanga da direcao de separacao de radial para
axial, aumentando consideravelmente o poder de enriquecimento. Assim como, permite
que a fragao enriquecida seja removida no topo e a empobrecida na base da méquina.
Dessa forma, as velocidades e as variaveis termodinamicas sao reescritas em termos de

uma solucao de equilibrio mais uma perturbagao [21, 26|

Vi=0+u;Vy=wr+v;V, =0+ w;
P=Deqg+Tip=peg+ ;T =To+T. (3.10)

Assim, temos para as velocidades a solugao de corpo rigido com a condicao de nao
deslizamento e adicionamos as componentes da perturbacao. Para o caso da pressao e
densidade, temos a solucao de equilibrio dada pela Lei de Boltzmann e a adicao das
pertubacoes. Por fim, para a temperatura, temos a temperatura média da méaquina Ty e
sua respectiva perturbagdo [21]|. A parte em equilibrio da solugao da pressao e densidade,
é dada pela distribui¢ao de gas sob a¢ao do campo centrifugo como calculada pela Lei de

Boltzmann, como

i o

Peq(1T) = pu exp | —A? (1 — ;) , (3.11)
_ _ (3.12)
_ o\

pea(r) = pu exp | —A? (1 - —) | (3.13)

onde A? ¢ uma quantidade adimensional, relacionada ao ntimero de escalas de altura



3.2 Equacoes da Gas-Dindmica 27

dentro da maquina, p,, e p, sao a pressao e a densidade na parede da maquina, respecti-
vamente. Tanto a densidade quanto a pressao na parede sao parametros controlaveis da
centrifuga, que podem ser ajustados pela velocidade e pela quantidade de gas na méquina,
bem como, pelo tamanho, posicao e nimero de buracos na placa que separa a camara de
separacao do coletor da fracao enriquecida na tampa superior, e também pela posicao do
coletor que remove a fracao empobrecida na base da maquina. A taxa de extracao do
produto da méquina tem relacao com p,, e p,, com a capacidade das linhas retirarem o
gas de dentro da maquina, que ¢é ajustavel por valvulas, e pela taxa de alimentagao de gas
na méaquina. Assim, ajustando a alimentac@o e controlando as linhas de saida, a pressao
e a densidade na parede sao controladas [21]. Porém, a pressdo e a temperatura devem
ser ajustadas de forma a manter o hexafluoreto de uranio em forma gasosa, e o diagrama

de fase da Figura 3.1 serve como referéncia para esse ajuste.
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i
]
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Figura 3.1: Diagrama de fase indicando as fronteiras entre as trés fases do U Fi em funcao
da temperatura e da pressao interna da maquina. Adaptado de |7].

A funcao de fluxo, que é também fundamental na analise separativa para calcular os



3.3 Anélise Separativa 28

fluxos de produto e de rejeito na maquina, é dada por

F(r,z) =2 / pw(r', z)r'dr’. (3.14)
0

A contracorrente axial é introduzida pelos quatro mecanismos ja apresentados no
Capitulo 2, e teoricamente eles podem ser modelados independentemente. O efeito na
circulacao do gas se deve ao somatorio da contribuicao de cada mecanismo de geracao de

contracorrente. O fluxo de massa na dire¢@o axial pode ser escrito da seguinte forma [21]

pw = (pw)w + (pw)r + (pw)s + (pw)E, (3.15)

onde w é a componente axial de velocidade do fluido e p ¢ a densidade do gés, que
como visto é funcao da posicao radial. O produto da densidade com a velocidade é o
fluxo de massa axial por unidade de area. Os subscritos W, F, s, E se referem a diferenca
de temperatura na parede, fluxo de alimentacao, presenca dos coletores na camara de
separacao e a diferenca de temperatura entre as tampas. Os fluxos total e de cada parcela

sao calculados como na Equagao 3.14 |21, 26].

3.3 Analise Separativa

A analise separativa é obtida através da solugao da equagao diferencial de transporte
Difusivo-Convectivo, que utiliza os perfis de velocidade, pressao, densidade e temperatura
gerados pelas equagoes da analise Gas-Dinamica, bem como, a diferenga de massa dos
dois is6topos. Essa solugao indica a natureza e a extensao da separacao atingida pela

méquina, cuja equagao se apresenta na seguinte forma geral [5]

ON ON pD O | ON AM 9 0’N
= |r— 4 = N(1—-N D—— 3.16
or P 0z r Or 7087’—i_RTO(TWjLU) ( )| +r 022’ (3.16)
onde, os termos u, v e w acima sao as velocidades calculadas pelas equagoes da Gas-
Dinamica, N é a fracdo isotopica do U?3°, AM ¢é a diferenca da massa molar dos isétopos
UFE® e UFE*, e pD o coeficiente de autodifusdao. Os parametros fisicos do U Fg utilizados

nas simulacoes podem ser encontrados na literatura para diversas faixas de temperatura,

como ¢ apresentado na Tabela 3.1 [5, 7|.

Apos a solucao da equacgao de transporte Difusivo-Convectivo, a fracao de produto e
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Parametro Equacgao Faixa de temperatura
5 pD = (1.529)(0.6163 T9933) B}
pD (10° Pa.s) oD = (1.32)(0.6163 T0°%) 303 —473K
i (Pa.s) p=2.10 x 107 7919 0 —200°C
M (kg/mol) 0.352 25°C
plg/em?) P = T[171.3§6299x11]0)6 P/T7] 30 — 140°C

Tabela 3.1: Parametros fisico-quimicos utilizados nas simulagoes |7].

rejeito podem ser estimadas através das integrais abaixo [5]

A Tp+Ap
N, = F/ pw(r, Z)N (r, Z)rdr, (3.17)
rp—Ap
27T rw+Aw
Ny = —— pw(r,0)N (r,0)rdr. (3.18)
w Tw—Aw

A saida do produto é assumida como uma regiao anelar de raio r, e espessura 24, e
a saida de rejeito é abordada de maneira semelhante. O sinal negativo na fracao molar do
rejeito se deve ao fato que o componente de velocidade axial w deixando a méaquina pela
tampa inferior ser negativa quando interpretada no sistema de referéncia adotado [21]. Nas
equagoes anteriores P e W sao os fluxos ascendentes e descendentes, respectivamente, e
sao relacionados pelo parametro de corte (cut)

P
°=7

: (3.19)

onde L ¢ a concentragao da alimentacgao, sendo a soma do produto e do rejeito L =
P+ W.



Capitulo 4

Modelos Simplificados e Métodos
Numéricos Empregados na Solucao

4.1 Introducao

As condig¢oes do escoamento no interior da centrifuga sao extremamente severas, com
o gas atingindo velocidades supersonicas, associado a um nimero de Reynolds excedendo
108, e impondo gradientes de pressao e densidade elevados entre o raio interno e a parede
da maquina. Além disso, ha a presenca de camadas limite, tal que o gés se apresenta
de forma continua apenas em uma regiao até aproximadamente 1 cm distante da parede
da maquina. A partir desse ponto em dire¢ao ao eixo, temos uma regiao de quase vacuo
onde o transporte de massa nao é mais difusional, e sim molecular. Nessa regiao as
Equacgoes de Navier-Stokes tém validade questionavel e nao sao mais aplicaveis. Todas
essas consideragoes sobre a natureza fisica do sistema limitam a aplicacao dos principais
métodos numéricos, gerando solugoes instéveis ou fisicamente pouco realistas. Assim,
mesmo os mais poderoso codigos comerciais CFD disponiveis no mercado sao incapazes

de solucionar o escoamento no interior das centrifugas |2, 21].

No ambito dos programas nucleares nacionais, paises como Franca e Japao desenvol-
veram codigos para simulagao numérica do desenvolvimento do escoamento no interior das
méquinas de forma a otimizar os parametros de operacao das maquinas individualmente,
e das cascatas como um todo. A Franca concebeu dois conhecidos codigos desenvolvidos
por equipes contratadas pela CEA (Commissariat a I’Energie Atomique et auz Energies
Alternatives, em portugués: Comissariado de Energia Atomica e Energias Alternativas)
para a simulag¢ao do escoamento. O primeiro foi o CENTAURE, desenvolvido nos anos 70

pela CEA com o suporte da CISI (Compagnie Internationale de Services en Informatique,
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em tradugao livre, Empresa Internacional de Servigos de Computagao), que faz uso do
método de Elementos Finitos com métodos diretos de solugao para o sistema de equagoes
linearizadas [27|. Outro cédigo desenvolvido pela CEA foi o MOLINA, que soluciona o
sistema nao-linear de equagoes através do método de Volumes Finitos e o método iterativo
QCGS [22]. No Japao, a Tokai Works, Power Reactor and Nuclear Fuel Development Cor-
poration financiou o desenvolvimento de modelos para simulacao baseados no método de
Diferencas Finitas para a solucao do sistema de equagoes nao-lineares através do Método
de Newton [15]. Dessa forma, podemos ver que os modelos para simula¢ao do escoamento
em ultracentrifugas receberam quantidades consideraveis de recursos e envolveram diver-
sos grupos de pesquisadores da area da mecanica dos fluidos, computacao, entre outras,

bem como institui¢coes renomadas durante o desenvolvimento desses projetos.

A segunda etapa da anélise do poder separativo da centrifuga, como apresentada no
Capitulo 3, envolve a solucao da equacgao de transporte Difusivo-Convectivo. Esta é for-
temente dependente da qualidade da solu¢ao numeérica obtida para o perfil de velocidades
e variaveis termodinamicas. Dessa forma, deve-se obter uma solucao de boa qualidade
capaz de descrever o escoamento dentro da maquina, uma vez que ele é controlado pelas
camadas limites de Stewartson na parede, e de Ekman nas tampas. As camadas podem

ser vistas na Figura 4.1 [15].

Camada de Stewartson

Camada de b)

J) Ekman

Q

Figura 4.1: a) Esquema indicando a localizagao das camadas limites dentro de uma cavi-
dade cilindrica e b) experimento mostrando as camadas limites. Adaptado de [19].

Para uma modelagem adequada, uma série de consideracoes sao feitas para simplificar
e possibilitar a solugao das equacoes no dominio da méquina, como solugao de vaso longo,

remocao dos termos de compressibilidade na Equacao da Energia, introducao de pequenas
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pertubacoes nas condigoes de contorno das velocidades para descrever os coletores no topo
e na base da méaquina, entre outras. Porém, todas as simplificagoes levam a obtencao de
um resultado apenas fisicamente aproximado da distribuicao real dentro da maquina.
Apesar dessa limitacao, a modelagem numérica é a tnica alternativa para compreender os
complexos fendmenos de circulagao e recirculagao do gas, uma vez que os experimentos sao
impossiveis, pois como ja foi dito, o gas esta limitado a uma regiao de aproximadamente

1 cm dentro da maquina |2, 15].

As malhas escolhidas para discretizar o dominio da méaquina também apresentam
forte influéncia nos resultados obtidos pela simulacao numérica, pois para solucoes que
contém regioes localizadas de répidas variagoes, mais pontos sao requeridos nessa regiao
para descrever o fendmeno com maior resolugdo [30]. Na diregao radial, a malha deve
ser, como mostrado na Figura 4.4. A direcao axial também recebe similar tratamento de
malhas nao uniformes, como visto na Figura 4.5, porém a malha deve se refinar proximo
as duas tampas de forma a possibilitar uma adequada descricao do escoamento nessas
regides. A formula para a transformacdo do dominio irregular fisico, onde mais pontos
sao alocados nas fronteiras que ocorrem camadas limites, para um dominio regular é dada

pela Equagao 4.1 [1, 15]

¢ _ Inl(B, + /)/(8, — r/a)
(B + D/, — 1]

onde, [, é o parametro de distor¢ao (stretching) da malha na diregao r, £ é a variavel

(4.1)

transformada, e a é o raio da maquina. A Equacao 4.1 faz a transformacao de uma malha
irregular com mais pontos alocados na parede da maquina, como na Figura 4.4, em uma

malha computacional regular. Para a transformagcao na dire¢ao z, temos [1]

_ 1 In[(B.+22/h—1)/(B. — 22/h +1)]
T2 20n[(f. + 1)](8 — 1)] )

onde, 3, é o parametro de distor¢ao da malha na direcao z, n é a variavel transformada,

(4.2)

e h é a altura da maquina. A Equacgao 4.2 é a responsével pela transformacao da malha
da Figura 4.5 em um dominio regular. Esse tipo de malha nao-uniforme é recomendada
na literatura, onde temos o CENTAURE que sugere uma malha nao-uniforme com a
condicao adicional de conservagao de massa, onde cada célula da malha possui a mesma
quantidade de massa, como pode ser visto nas Figuras 4.2 e 4.3. O co6digos desenvolvidos
para a Tokai Works e o MOLINA também fazem uso de malhas nao-uniformes usando um

esquema de distribuigao de pontos na malha como o apresentado na Figura 4.6, porém
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nao sao dados maiores detalhes sob os parametros utilizados na construgao [15, 27].
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Figura 4.2: Malha de Elementos Finitos do CENTAURE com a condicao de conservacao
de massa. Extraido de [27].
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Figura 4.3: Malha alternativa de Elementos Finitos do CENTAURE com formato anular
seguindo a condigao de conservagao de massa. Extraido de [27].

As camadas limite horizontais proximas as tampas tem espessuras da ordem de
(¢/p)'/? e ¢ utilizado na determinacdo de 3., e a camada vertical proxima & parede da
méaquina tem espessura de €'/3 e é utilizada no calculo de §,, onde € é chamado de ni-

mero de Ekman e é definido na Equacao 4.3. Apesar das malhas nao uniformes serem
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Figura 4.4: Esquema de malha distorcida na dire¢ao radial partindo do Topo da Atmosfera
em g até a parede da maquina em r,,, onde se localiza a camada limite. Adaptado de [1].
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Figura 4.5: Esquema de malha distorcida na dire¢ao axial para tratar as camadas limite
proximo as tampas. Adaptado de [1].

fundamentais para a correta descricao do escoamento, com numeros de Ekman cada vez
menores, a malha se torna excessivamente distorcida, o que causa uma redugao da ordem

de precisao da aproximagao das derivadas parciais pelas Diferengas Finitas |3, 21].

v
€= PR (4.3)
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Para o caso em que as equacoes de Navier-Stokes sao empregadas em sua forma nao-
linear, métodos numéricos iterativos, como o Método de Newton, sao utilizados para a
solucao do sistema de equacgoes. Essas abordagens também sao associadas ao uso de
malhas nao uniformes em um arranjo desencontrado (staggered) como apresentado na
Figura 4.6, onde as velocidades sao definidas nos contornos das células, e as variaveis
termodindmicas sao definidas no né central da células. Esse arranjo de pontos é utilizado

no codigo MOLINA da CEA e no codigo da Tokai Works |15, 22].
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Figura 4.6: Esquema de uma malha de arranjo desencontrado (staggered), onde as velo-
cidades u e v sao definidas nas fronteiras verticais da célula, a velocidade w é definida na
fronteira horizontal e as variaveis termodinamicas no né central. Adaptado de [22].

Assim, pode-se observar que a modelagem numérica apresenta uma série de desafios
para obtencao de resultados que sejam estéveis e consistentes com o fenémeno real de
separagao dentro da méquina. Também, temos uma série de simplificagoes necessarias
para tornar o problema tratavel numericamente, e uma série de parametros dos métodos
empregados no modelo que devem ser adequadamente combinadas para gerar esses resul-
tados, como os coeficientes de distor¢ao da malha, o niimero de noés utilizados nos calculo,

a ordem de precisao utilizada na aproximacao das derivadas parciais, entre outros.

Solucionando um modelo utilizando as equagoes do modelo linearizadas, e introdu-
zindo as simplificagoes de uma centrifuga operando em refluxo total, ou seja, sem alimenta-
¢ao de gas, nem retirada das fracoes enriquecidas e empobrecidas nas tampas da maquina,
temos o transporte axial de massa resultante da contracorrente [21], como visto na Figura
4.7. Esse perfil de transporte axial de massa em funcao das escalas de altura pode ser

utilizado para validar a modelagem feita, uma vez que esses perfis sao produto dos perfis
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de densidade e velocidade axial encontrados apos a solugao, também, estao amplamente

disponiveis na literatura para uma variedade de problemas exemplo [15, 21, 22, 26].
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Figura 4.7: Distribuicao radial do transporte de massa axial mostrando a intensidade da
contracorrente. Adaptada de [21].

4.2 Modelo Simplificado 1

O primeiro modelo para a solugdo das equagoes da gas-dindmica foi desenvolvido

através da discretizacao das equagoes do modelo apresentado em [26]. Primeiramente,

para esse modelo, sao definidas as quantidades adimensionais e as perturbagoes da solucao

de corpo rigido

V., =waw, V, = wau, Vy —wr = wav,

p= peQ(]- +]5)7 pP= peq(l + pA)v T - TO(]- + T)a

r=al, z=an,

onde, ¢ e n sao as coordenadas adimensionais para 7 e z, respectivamente. Introdu-
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zindo as quantidades definidas nas Equagoes 4.4 nas equacoes da gés-dinamica, temos

div q +2A*C0 = 0, (4.5)
—20 + (T + (2A2)—1§—72 = (ELR) Kvﬂ - é) @+ éa%dw q] : (4.6)
% = (E%) (v2 - é) b, (4.7)
(2A2)1g—§ - (E%) (V% + %a%dw q) , (4.8)
—4bCi = (ELR) VT, (4.9)

onde, a Equacao 4.6 é a Equagao da Continuidade, as Equacoes 4.7, 4.8 e 4.9 sao o
Momento Radial, Azimutal e Axial das Equagoes de Navier-Stokes e a Equacao 4.9 é o
Balanco de Energia. Finalmente, definem-se os operadores e outros parametros depen-

dentes

0 ow 2 10 0

i, e o, P10 P
divg=GorCi)+ 5 VG =55+ 5+ g (4.10)
ER:eyp[—AQ(l—@)]’ h= M’ Pr — “_q”

2y K

onde, 7 é a razao entre o calor especifico a pressao constante (C),) e o calor especifico
a volume constante (C,), e para o UFg é aproximadamente 1.067, Pr é o numero de

Prandtl, que depende do gas e para o UFj ¢ 0.95 26].

4.3 Modelo Simplificado 2

Além da implementagao do Modelo Simplificado 1, fez-se a construcao independente
de um modelo a partir das equagoes da gas-dinamica apresentadas no Capitulo 3, intro-
duzimos as quantidades adimensionais relativas a cada uma das variaveis do sistema ja
definidas na Equagao 3.10. A principal diferenca reside na utilizacao das métricas das
transformacoes de um dominio fisico irregular, para um dominio computacional com uma
malha uniforme para evitar a distorcao excessiva das células no dominio computacional.

As equagdes das transformagoes sao apresentadas nas Equagoes 4.1 e 4.2, logo
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o 20, _
o = alf = (Ja il DI — D] )
9: = B = (/b= DB+ D/ (B~ 1] 412
As transformagoes inversas sao
. aB (B +1)/(8r — 1)]6 - 1} -
BTV 419)
B{(B= + DI(B- +1)/(5. ~ 1>)]](:n T S, i)

T 2((B. + 1)/ (5. —

onde, £ e 7 sao utilizadas para condensar termos das equagoes das transformacoes
Logo, o conjunto de Equagoes da Gés-Dinamica é linearizado, as quantidades adimen-

)
sionais e as transformacoes de coordenadas sao introduzidas, o que resulta no sistema

abaixo.
{E {uD(2A2§ + 1)+ }+F8w} =0 (4.15)
peq g 85 7] ) .
_R(?_ e {anQU N 4R? 9%u N R(3+4 RDa du o {RQH 1 ] N
23 o 3 0¢ 3a€ O £ (af)?
RE 0w + apw?€ 4 2WPegv = 2Rpeg A2DE — apeqw*€ (4.16)
3 (95877 P PeqV = Peq Peq ) .
} — Upeqw(aRD + 1) = —wa (R2D2 + @ - L) ,(4.17)
af  a2é

[ {VQ(&H) +@—%)2 v

p 4F? 9%w 200w ROw  FR *u  RFDOu\
_F8_77+M<T6_772+R8_§2+a_28_§+ 3 8776£+ 35 6—77)—0, (4.18)
(4.19)

HVZ(fa 77)T - peqdiv q=0,

(M T
p= RTO D — Peq T, )’

onde, a Equagao 4.15 é a Equagao da Continuidade, as Equacao 4.16, 4.17 e 4.18 sao

(4.20)
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respectivamente, os Momentos Radial, Azimutal e Axial, a Equacao 4.19 é o Balanco de
Energia e a Equacao 4.20 é a Lei dos Gases Ideais. Finalmente, as quantidades D, H, D,

e os operadores V2(¢,n) e div q sao definidas como

_ %

D— % (4.21)
H= a% (%) : (4.22)
D, = g%, (4.23)
V3(E,n) = FQ(,?—; + 3288—; - a—%a%, (4.24)
div q = Fg—p‘: + Rg_z + %, (4.25)

onde, ¢ = q(u,v,w) é o vetor das perturbagdes que sao introduzidas na solugao de
corpo rigido para representar a contracorrente. As equagoes linearizadas, adimensiona-
lizadas e com o dominio transformado de uma malha fisica irregular para uma malha
regular sao discretizadas através das formulas de diferencas finitas que serao apresenta-
das a seguir. Esse processo resulta em um sistema de equacoes lineares em bloco, como
pode ser visto da Figura 4.8. Esse sistema pode ser resolvido por métodos iterativos
como Gauss-Seidel, ou métodos diretos, como Eliminag¢ao Gaussiana e a Pseudo-inversa
de Moore-Penrose. Este tdltimo método se mostrou mais eficaz na solucao do sistema

linear.

Componentes
w P P T

. I e

Equacdes

Eq. da Continuidade

Momento Radial
Momento Azimutal
Momento Axial

/

-

Figura 4.8: As células hachuradas indicam as componentes presentes em cada equagao.

Balanco de Energia
Eg. de Estado
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4.4 Método das Diferencas Finitas

As férmulas de Diferencas Finitas utilizadas para a discretizacao do conjunto de equa-
¢oes diferenciais parciais foram obtidas a partir da expansao em Série de Taylor, como

apresentado em [18]. A primeira derivada é dada por

of(r,z) ~ Jiv1g — Jic1j

2
G T 1 O(Ar), (4.26)

of (r, 2) ~ Jijr1 — fij—1

2
o AL+ 0(A), (4.27)

onde, f(r,z) é a fungdo qualquer cuja derivada esta sendo aproximada, ¢ e j sdo os
indices para os pontos da malha na direcao r e z, respectivamente, e Ar e Az sao os
incrementos na direcao r e z, respectivamente. A notagao @ é uma notacao do erro, que
indica que este decai de forma proporcional ao Ar, ou o Az [18|. A segunda derivada com

segunda ordem de precisao é aproximada como

% f(r, z) ~ fiv1; — 2fi; + fic1,
or? Ar?

+ O(Ar?), (4.28)

Pf(r,z)  figer —2fiy + fija

5 N + O(AZ?). (4.29)

A derivada cruzada é aproximada com segunda ordem de precisao

an(Ta Z) ~ fi+1,j+1 - fz‘+1,j—1 + fz‘—l,j—l - fi—l,j—l
oroz AArAz

+ O(Ar?, AZ?). (4.30)

Para as condi¢oes de contorno do tipo Von Neumann, foram utilizadas formulas de
diferengas finitas avancadas e atrasadas de segunda ordem de precisao, que podem ser

vistas a seguir, respectivamente

of(r,z) _ —3fi; n 2fiv1y  Jivay

2
or  2Ar Ar 2Ar +O(Ar), (4.31)

of(r,z) _3fi;  2fi1 n Ji2,j Lo

2
ar  2Ar Ar 2Ar (Ar7). (432)
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Para malhas nao uniformes, onde utilizamos incrementos diferentes entre cada ponto

utilizado na discretizagao, temos a primeira derivada com segunda ordem de precisao

Of(r,z) Ar~ (Art)? — (Ar—)?
~ — fiv1; + — — fij
or Art(Art + Ar-) ArtAr=(Art 4+ Ar—)
Art
. firg + O(AF), (4.33)

A (Art + Ar)

of(r,z) _ Az~ ot (Az1)2 — (Az7)?
0z Azt(Azt+ Az)"TN T At AZ (A + Az)

i

Azt frin + O(A22) (4.34)
Az=(Azt + Az-) W “) '

onde, Ar™ e Az' sao os incrementos a frente do ponto (r,z) e Ar~ e Az~ sdo os

incrementos atras do ponto (r, z). A segunda derivada com segunda ordem de precisao

0?f(r, 2) N 2 oo — 2 'y
or2 Art(Art + Ar-) L At A=
2
1, Ar? 4.
+Ar—(Ar+ —I—AT—)fl 15+ O(Ar), (4.35)
0?f(r, 2) N 2 o 2 'y
922 Axt(Azt 4+ Az)TTN T At AZT
2
+ fij—1+ O(AZ?). (4.36)

Az=(Azt 4+ Az7)

A primeira derivada avancada com segunda ordem de precisao para a aplicacao das

condicoes de Von Neumann é

af(r, z) —Art (Artt + Art)

or ~ Ax**(AT’+++A+)fi+2’j+ (Ar+ArY) i+1,5

(At 4 2ArT)
Art(Art + +Art)

fi,j + O(AT2>, (437)

onde, Ar™ e Artt sdo o primeiro e o segundo incrementos a frente do ponto (r, z).



Capitulo 5

Simulacoes e Discussao

5.1 Parametros de Processo da Maquina de Iguacgu

A Maquina de Iguacu é uma maquina hipotética utilizada para validar coédigos para
o célculo do escoamento dentro da ultracentrifuga. Foi apresentada no 5° Workshop de
Fenomenos de Separacao em Liquidos e Gases, realizado em Foz do Iguacu em 1996
[33]. Os parametros dessa méaquina serao utilizados nas simulagoes e sao apresentados na

Tabela 5.1.

Parametro Notacao Valor
Raio (m) a 0.06
Altura (m) h 0.48
Velocidade angular (rad/s) w 10000
Temperatura média (K) To 300
Diferenca de temperatura (K) AT 6
Alimentagao (kgyg,/s) F 1.2 x107°
Corte (adimensional) © 0.45
Altura da injegao (m) Zp, 0.24
Pressdo na parede (kPa) Duw 13.3
Numero de Ekman (adimensional) € 4.32 x 1078
A? (adimensional) A? 25.4

Tabela 5.1: Parametros da Maquina de Iguagu [33].
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5.2 Parametros de Processo da Maquina de Roma

Outra maquina desenvolvida para validar c6digos para o calculo do escoamento dentro
da ultracentrifuga foi a Maquina de Roma. Foi apresentada em 1979 no 3¢ Workshop on
Gases in Strong Rotation, realizado em Roma [25|. Os parametros dessa maquina serao

utilizados nas simulacoes e sao apresentados na Tabela 5.2.

Parametro Notacgao Valor
Raio (m) a 0.25
Altura (m) h 5.00
Velocidade angular (rad/s) w 2400
Temperatura média (K) To 320
Diferenga de temperatura (K) AT 6
Alimentagao (kgug,/s) F 2.0x 1074
Corte (adimensional) © 0.50
Altura da injegao (m) Z 2.50
Pressao na parede (kPa) Duw 13.3
Nuamero de Ekman (adimensional) € 1.76 x 1078
A? (adimensional) A? 23.8

Tabela 5.2: Parametros da Maquina de Roma [25].
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5.3 Condicoes de Contorno

As condig¢oes de contorno utilizadas, considerando apenas o mecanismo de ativacao
térmica por distribui¢ao uniforme de temperatura pela parede (Wall Thermal Drive),

podem ser vistas na Figura 5.1.

4 u=v=w=>0
p=p(T),p= p(T)
T= AT
h ____________
Uu=v=
a_W_O u=v=w=20
" 7= p(1), 7= 5(T)
BT p_p_ if)_p
il T = T(2)
To u=v=w=20 a 'r
i == TFr= 1

Figura 5.1: Condig¢oes de contorno para o mecanismo de ativagao térmica de contracor-
rente.

Nas fronteiras solidas, temos a condi¢ao de nao-deslizamento para as velocidades em
contato com as paredes, a perturbacao da temperatura que é um paradmetro da méquina,
bem como o reflexo dessa perturbacao nas perturbacoes da densidade e pressao. Final-

mente, no raio interno temos a condicao de fronteira adiabéatica.
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5.4 Simulacoes da Maquina de Iguagu através do Mo-
delo Simplificado 1

A primeira abordagem é através do Modelo Simplificado 1 para a solucao do conjunto
de equagoes linearizado da Géas-Dinamica fez uso do Método de Diferengas Finitas (MDF)
Centrado de Segunda Ordem de Precisao com uma malha uniforme aplicado nas equagoes
na forma apresentadas na Secao 4.2. O sistema de equacgoes resultante da aplicacao do
MDF foi resolvido por Eliminagao Gaussiana através da fungao contrabarra (backslash)
do MATLAB®, que gerou os perfis de velocidade radial, azimutal e axial e de pressao e
temperatura. A malha utilizada tem 100 partigdes na dire¢ao & e 149 na dire¢ao 7, onde
as variaveis £ e n s@o as formas adimensionais das coordenadas fisicas radial (r) e axial
(z) da maquina. O resultado para a velocidade axial (w) gerado a partir das condigoes
de contorno de diferenga de temperatura ao longo da parede (Wall Thermal Drive) é

apresentado na forma de vista isométrica e de contorno na Figura 5.2.
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Figura 5.2: Distribui¢ao axial de velocidade para malha uniforme [6]

Uma vez que é reconhecida na literatura [21]| a presenca de camadas limites proximo
as fronteiras sélidas da maquina (na parede e nas tampas), mais pontos foram alocados
nessas regioes com o uso de malha nao-uniforme. O perfil de velocidade axial resultante

pode ser visto na Figura 5.3.

Buscando reduzir as oscilagoes espurias na solucao, uma féormula de Diferencas Finitas

foi desenvolvida a partir da integracao da Equagao da Continuidade como sugerido em
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Figura 5.3: Distribuicao axial de velocidade para malha nao uniforme [6]

[15]. A abordagem foi implementada com malhas uniforme e ndo-uniforme, porém como
podera ser observado nas solucoes, a manipulacao da Equagao da Continuidade ainda nao
é suficiente para solucionar o problema da estabilidade numérica e controlar as oscilagoes

espurias. O caso da malha uniforme pode ser visto na Figura 5.4.
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Figura 5.4: Distribui¢ao axial de velocidade para malha uniforme utilizando a forma
integrada da Equacao da Continuidade [6]

E, finalmente, na Figura 5.5 pode ser vista a solucao para a implementacao com malha
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nao-uniforme alocando mais pontos no interior das camadas limites.
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Figura 5.5: Distribui¢ao axial de velocidade para malha nao-uniforme utilizando a forma
integrada da Equacao da Continuidade [6]
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5.5 Simulacoes da Maquina de Iguacu a partir do Mo-
delo Simplificado 2

O modelo foi também implementado utilizando a formulacao de Diferencas Finitas
com a malha uniforme no dominio computacional através da introducao das métricas
de transformagao apresentadas em [1], de forma a transformar o dominio irregularmente
espacado, como apresentado nas Figuras 4.4 e 4.5, em um dominio regular. Para esse caso,
foi utilizado o método da Pseudo-inversa de Moore-Penrose através da fungao pinv() do
MATLAB®. Foi utilizada uma malha de 50 particoes na direcdo & e 55 na direcao 7, o
mecanismo de ativagao de contracorrente é o mesmo dos exemplos anteriores (diferenga
de temperatura ao longo da parede - Wall Thermal Drive). Os parametros 3, e 3. da
malha foram os mesmos apresentados em [3|, (¢/p)'/? para a direcio axial i e €'/3 para a
direcao radial £, respectivamente, e a malha resultante pode ser vista nas Figuras 5.6 e
5.7. Na Figura 5.8 temos a malha fisica que discretiza o dominio da Méaquina de Iguacgu

para o Modelo Simplificado 2.
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Figura 5.6: Distribuicao de pontos na direcao radial £, onde a linha azul representa a
malha computacional uniforme, e a linha verde a malha fisica nao-uniforme. A malha
se inicia no ponto calculado do topo da atmosfera e nao no eixo da méquina, como ja
indicado nas consideracoes dos modelos.

A solugao do sistema acoplado das Equagoes de Navier-Stokes, Balango de Massa e
Energia, e Lei dos Gases Ideais como apresentado na Secao 4.3 com os parametros da
Méquina de Iguagu, como mostrados na Tabela 5.1, ¢ apresentada nas Figuras 5.9, 5.10,

5.11, 5.12, 5.13 e 5.14, representando as velocidades u,v,w, a pressao, a densidade e a
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Figura 5.7: Distribuigao de pontos na direcao axial n, mostrando em azul a malha com-
putacional uniforme e em verde a malha irregular do dominio fisico.
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Figura 5.8: Malha fisica utilizada na discretizacao da Maquina de Iguacu na solugao do
Modelo Simplificado 2.

temperatura, respectivamente. A solugdo é calculada no intervalo de 0.5763 até 1 na
coordenada adimensional &, que é equivalente ao intervalo de 0.0433 m até 0.06 m na

coordenada radial fisica r, a Figura 5.8 apresenta a malha no dominio fisico utilizada na

solugao.
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Figura 5.9: Perfil de velocidade radial u para os pardmetros da Maquina de Iguacu apre-
sentado em vista isométrica da superficie da solucao e vista de contorno da mesma super-
ficie. Pode-se observar os picos proximos as tampas da maquina na regiao onde ocorrem
as camadas de Ekman.
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Figura 5.10: Perfil de velocidade azimutal v para os parametros da Maquina de Iguacu
em vista isométrica da superficie da solucao e vista de contorno da mesma superficie,
onde observam-se oscilagoes partindo do raio interno da maquina em direcao a parede na
camada de Stewartson.
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Figura 5.11: Perfil de velocidade axial w para os parametros da Maquina de Iguacu, em
vista isométrica da superficie da solucao e vista de contorno da mesma superficie. Aqui
podem-se observar as oscilacoes nas regioes das tampas, onde ocorrem as camadas de
Ekman.
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Figura 5.12: Perfil de pressao para a Maquina de Iguacu em vista isométrica da super-
ficie da solucao e vista de contorno da mesma superficie, onde observam-se as oscilacoes
similares as observadas para a componente w.
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Figura 5.13: Perfil de densidade para os parametros da Maquina de Iguacu, em vista
isométrica da superficie da solucao e vista de contorno da mesma superficie. Pode-se
observar as oscilagoes em direcao a parede onde ocorre a camada limite de Stewartson.
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Figura 5.14: Perfil de temperatura para os parametros da Maquina de Iguacu, apresentada
em vista isométrica da superficie da solugao e vista de contorno da mesma superficie, onde
as oscilagoes se apresentam de forma generalizada no dominio.
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5.6 Simulacoes da Maquina de Roma a partir do Mo-
delo Simplificado 2

Além das simulacoes da Maquina de Iguacu, foram feitas simulagoes utilizando os
parametros da Maquina de Roma, que foram apresentados na Tabela 5.2. Essa maquina
apresenta condig¢oes menos severas de velocidade angular e também possui maior quanti-
dade de massa em seu interior, o que resulta na pressao na parede similar & da Méaquina
de Iguacu. A solucao é calculada no intervalo de 0.681 até 1 na coordenada adimensional
&, que é equivalente ao intervalo de 0.247 m até 0.25 m na coordenada radial fisica r,
como pode ser visto na Figura 5.15. Para o eixo de coordenada adimensional 7, temos o
intervalo de 0 a 1, que na coordenada fisica z ¢ equivalente ao intervalode 0 ma 5 m, e a
distribuicao de pontos pode ser vista na Figura 5.16. Finalmente, a Figura 5.17 apresenta

a malha no dominio fisico utilizada na solugao.
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Figura 5.15: Distribuicao de pontos na direcao radial £, onde a linha azul representa a
malha computacional uniforme, e a linha verde a malha fisica nao-uniforme. A malha se
inicia no ponto afastado do eixo da maquina em 0.247m e nao no eixo da maquina, como
jé indicado nas consideragoes dos modelos.

A solucao do sistema acoplado das equagoes apresentadas na Secao 4.3 com os para-
metros da Maquina de Roma, como mostrados na Tabela 5.2, é apresentada nas Figuras
5.18, 5.19, 5.20, 5.21, 5.22 e 5.23, representando as velocidades u,v,w, a pressao, a densi-
dade e a temperatura, respectivamente. Para a construcao da malha, os parametros (3,
e (. da malha foram os calculados pelas mesmas formulas utilizadas para a Maquina de

Iguacu, e foram utilizadas 60 particoes na direcao radial £ e 45 partigoes na diregao axial
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Figura 5.16: Distribui¢ao de pontos
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na direcao axial 7, mostrando em azul a malha
computacional uniforme e em verde a malha irregular do dominio fisico entre 0 e 5m.
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Figura 5.17: Malha fisica utilizada na solu¢ao do modelo para a Maquina de Roma.

em 7).
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Figura 5.18: Perfil de velocidade radial u para os parametros da Méaquina de Roma,
mostrado em vista isométrica da superficie da solugao e vista de contorno da mesma
superficie.
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Figura 5.19: Perfil de velocidade azimutal v da solugao com os parametros da Méaquina
de Roma. A solucao em vista isométrica da superficie da solucao e vista de contorno da
mesma superficie, que apresenta oscila¢oes partindo de um ponto mais interno da malha
em direcao a parede.
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Figura 5.20: Perfil de velocidade axial w para os a solu¢ao com os parametros da Maquina
de Roma, em vista isométrica da superficie da solucao e vista de contorno da mesma
superficie, onde pode-se observar os as oscilagoes proximas as tampas da méaquina, regiao
em que ocorrem reversoes das velocidades para a formagao da contracorrente.

12 FPressao

=05k

0.75 0.8 0.85 09 094 1
g

Figura 5.21: Perfil de pressao em vista isométrica para os parametros da Maquina de
Roma, com superficie da solugao e vista de contorno da mesma superficie apresentando
oscilagoes que se propagam de um ponto interior do raio em dire¢ao a parede da maquina.
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Figura 5.22: Perfil de densidade para os parametros da Maquina de Roma, apresentado
em vista isométrica da superficie da solucao e vista de contorno da mesma superficie,

onde também observam-se oscilacoes partindo do raio interior da méaquina em direcao a
parede.

« 10 Temperat_lfllr?.

: 4 T R e T
= 1
0
=05 1 B
-2
L L I 1 @ 3
0.75 0.8 0.85 (R=] 0.95 1

&

Figura 5.23: Perfil de temperatura para a solu¢ao com os parametros da Maquina de
Roma, em vista isométrica da superficie da solugao e vista de contorno da mesma super-
ficie, com a presenca de oscilacoes em direcao a parede da maquina.
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5.7 Discussao

Como pode-se observar das solugoes apresentadas, utilizando-se tanto os parametros
das Maquina de Iguacu, quanto da Maquina de Roma, temos a presenca de oscilacoes
que se propagam pela solucao nas regioes onde temos reversoes de velocidade, como ¢é
o caso das tampas, onde ha a presenca das camadas limites de Ekman, e também as
oscilagoes que se propagam a partir de um ponto interno do raio da maquina em direcao
a parede, onde temos a presenca das camadas limite de Stewartson. Portanto, como
nao foi obtida um solucao fisicamente consistente para as velocidades e para as variaveis
termodinamicas a partir da gas-dinamica, nao é possivel partir para a solucao da equagao
diferencial do transporte difusivo-convectivo, que foi apresenta na Secao 3.3. Dessa forma,
nao é possivel fazer os calculos dos parametros de separagao e da composi¢ao do fluxo de

rejeito e produto para a determinagao do fator de separacao das maquinas.

As dificuldade numéricas enfrentadas foram apresentadas na literatura, que indica
que apesar do nimero de Reynolds da ordem de 10® e 10?, ndo temos escoamento turbu-
lento, porém essas condi¢oes induzem a uma variacao de 5 a 6 ordens de magnitude na
densidade e na pressao ocorrendo em uma regiao confinada a menos de lem da parede
da méquina. Dessa forma, os métodos e as técnicas numeéricas tipicamente empregados
falham para solucionar o escoamento, como por exemplo, temos forte dependéncia da
viscosidade molecular no comportamento do escoamento, de forma que o uso de uma vis-
cosidade numeérica para contornar o problema levaria a solugoes fisicamente irreais. Outro
método, que é tipicamente empregado em escoamentos rotacionais, envolve a interpolagao
das varidveis entre o centro das células e as interfaces, que no caso das centrifugas apre-
sentard gradientes proporcionais as derivadas espaciais, que em condigdoes menos severas
seriam negligencidveis, nas condi¢oes do escoamento do interior da centrifuga, geram flu-
xos de massa fisicamente inconsistentes. Portanto, como pode-se ver, esse é um desafio
que mesmo métodos tipicamente empregados para escoamentos rotacionais, que é utili-
zado para calcular o escoamento no interior de turbinas, por exemplo, falha na solucao

do escoamento das centrifugas [2].



Capitulo 6

Conclusao

No dominio da Metalurgia Extrativa, o Brasil possui jazidas e depoésitos de minérios
de uranio mapeados e explorados, bem como faz a extracao e beneficiamento dos minérios
de uranio e sua concentragao para producgao do wellow cake, que serd convertido em
hexafluoreto de urdnio. Essa etapa ainda é feita no exterior, mas ja existe o projeto
para a constru¢ao de uma unidade de conversao junto a planta de enriquecimento de
uranio na INB em Resende, no estado do Rio de Janeiro. Dessa forma, apesar do dominio
do Brasil na area de enriquecimento, ainda existem pontos de atencao para garantir a

seguranca das cadeias de suprimento de combustivel nuclear.

O processo de centrifugacao ¢ ainda hoje o método mais eficiente para separagao
de is6topos em escala industrial, principalmente para atender a producao de combustivel
nuclear. Como apresentado no Capitulo 2, apés a Segunda Guerra Mundial, as centrifugas
emergiram como a solugao mais viavel, e ainda se apresentam como um campo de estudo
promissor. Porém o foco das pesquisas se moveu da construcao das maquinas para a
otimizacao dos equipamentos ja em operacao. Como visto no Capitulo 1, o processo de
enriquecimento é a etapa que faz o uso mais intensivo de energia elétrica, apresentando
consideravel impacto no custo final da energia nuclear. A otimizacao do fator separativo,
mesmo que pequeno, pode levar a uma consideravel reducao do custo de producao do
combustivel e, com efeito, da propria energia nuclear [21]. Uma das ferramentas para a
otimizacao do processo é o desenvolvimento de modelos computacionais do escoamento
para o estudo aprofundado da maquina, reduzindo a carga experimental, que muitas vezes
é impossivel [2|, e que para essas maquinas geraria custos elevados, ou em alguns casos
proibitivos. Assim, justifica-se o desenvolvimento das ferramentas computacionais para o

estudo das ultracentrifugas.

Apesar das solugoes obtidas nas simulagdes numeéricas ainda apresentarem oscilagoes,
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que impedem as analises do transporte difusivo-convectivo e a determinacao dos para-
metros de separacao da maquina, o trabalho permitiu adquirir o dominio sobre o desen-
volvimento tedrico e da modelagem matematica que descreve o escoamento no interior
das ultracentrifugas. A solucao através dos modelos simplificados, que sao as equagoes
linearizadas a partir do conjunto completo de Equacoes da Gés-Dinamica apresentado
no Capitulo 3, de forma que durante as simplificagoes os termos de ordem elevadas e os
produtos entre as velocidades e as variaveis termodindmicas sao desprezados, e sao feitas
as consideragoes de corpo rigido com perturbacoes para obtencao da contracorrente. Po-
rém, ainda é necessario buscar novas formulagoes de Diferencas Finitas que sejam mais
estaveis do que as empregadas aqui. Finalmente, o presente trabalho possibilitou o desen-
volvimento de algoritmos préprios com o uso de ferramentas computacionais e métodos

numéricos para a solucao desses sistemas.

Como trabalho futuro, temos a possibilidade de trabalhar com novos métodos de
discretizacao, como Elementos Finitos e Volumes Finitos. Também, como indicado na
literatura, o modelo linearizado, apesar de facilitar grandemente a implementacao dos
modelos de escoamento, apresenta limitacoes para descrever completamente a fisica no
interior da maquina, pois os termos nao-lineares tém influéncia na qualidade da solugao,
que é fundamental para a posterior anélise separativa [15]. Com a implementacao dos
sistemas nao-lineares, também é possivel a utilizagdo do arranjo desencontrado (stagge-
red), como utilizadas ja em modelos disponiveis no mercado, como o MOLINA e o modelo
da Tokai Works [15, 22]. Além, dos termos nao-lineares, temos o trabalho para modelar
de forma mais realista os coletores e os discos rotativos, que fazem parte do sistema de

extragao da fracao de rejeito e produto [22].

Portanto, apesar das centrifugas e ultracentrifugas serem uma tecnologia datada do
final dos anos 30, ainda é um ramo com grande potencial de desenvolvimento e demanda
por pesquisas e pela capacidade de desenvolvimento de modelos que sejam cada vez mais
fieis as condicoes fisicas das maquinas, e que levem em consideracao todos os componentes
no interior da maquina. Nesse sentido, temos visto nos tltimos anos a busca incessante
de paises como a China e o Ira de maquinas cada vez mais eficientes, com a recente
apresentacao das novas ultracentrifugas chinesas para uso comercial [24, 32]. Também, é
uma oportunidade para o Brasil, que ja domina a tecnologia de enriquecimento, buscar o
desenvolvimento de novas pesquisas na area para aumentar a competitividade e a eficiéncia
da energia nuclear e da industria nuclear como um todo, buscando manter a lideranca

como um dos paises com a matriz energética mais limpa no mundo [4].
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