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O método Lattice-Boltzmann (LB) tem sido utilizado como um modelo alternativo para a simulagdo com-
putacional da dinamica de fluidos regida pelas equacbes de Navier-Stokes. E fundamentado na equacio de
transporte de Boltzmann, que serve como base da teoria cinética. Devido ao seu grande potencial para a analise
de problemas com geometrias complexas, tem sido amplamente aplicado para a descricao de escoamentos de
fluidos com um ou mais componentes em meios porosos, principalmente para o estudo de fenémenos interfaciais.
Neste trabalho, um modelo LB com potencial de interagao entre particulas foi utilizado para a modelagem da
interface liquido-vapor. Este método possibilita a simulacdo de equilibrio de fases através de uma equacio de
estado que possui o comportamento semelhante & equagdo de van der Waals. O método também permite a
inclusao de termos de interagao entre particulas distintas, de modo que as interfaces liquido-sélido e vapor-sélido
podem ser facilmente simuladas. Alguns resultados de simulacgéo sdo apresentados para problemas que envolvem
a transigao de fase liquido-vapor, a coexisténcia de uma gota liquida com seu vapor e a molhabilidade de super-
ficies solidas. Adicionalmente, o método é aplicado para o problema dindmico de uma torneira gotejante. Os
resultados obtidos mostram que o método pode ser utilizado para simulagao de uma ampla variedade de sistemas
complexos com relagdo as interfaces fluido-fluido e fluido-sélido.

Palavras-chave: interface liquido-vapor, Lattice-Boltzmann, transicao de fase, molhabilidade, torneira gote-
jante.

The Lattice-Boltzmann (LB) method has been used as an alternative model for the computational simulation
of fluid dynamics governed by Navier-Stokes equations. It is based on the Boltzmann transport equation, which
works as the foundation of kinetic theory. Considering its suitability for complex geometry problems, it has been
widely applied for the description of fluid flow with one or more components inside porous media, especially
for interfacial phenomena studies. In this work, a LB model with an interaction potential among particles was
used for modelling of the liquid-vapor interface. This method makes possible the simulation of phase equili-
brium based on an equation of state similar to the van der Waals equation. The method allows the inclusion
of interaction terms among different particles, so that liquid-solid and vapor-solid interfaces can be simulated.
Some simulation results are presented to the problems involving the liquid-vapor phase transition, coexistence
of a liquid droplet with its vapor and wettability on solid surfaces. Additionally, the method is applied to the
dynamical problem of a dripping faucet. The obtained results show that the method can be used to simulate a
large diversity of physical phenomena with respect to fluid-fluid and fluid-solid interfaces.

Keywords: liquid-vapor interface, Lattice-Boltzmann, phase transition, wettability, dripping faucet.

1. Introdugao

Atualmente, o estudo de fendmenos interfaciais é ass-
unto de grande interesse cientifico e econémico. Isso se
deve ao constante desenvolvimento de métodos de si-
mulagado computacional e da capacidade crescente do
poder de processamento. Desse modo, torna-se via-
vel a possibilidade de simular diretamente a dinamica
molecular, regidas pelas leis do movimento de Newton
[1, 2, [3, 4, 5], e obter a dinAmica de interfaces, como
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por exemplo, liquido-vapor e vapor-sélido, vista como
o resultado estatistico do comportamento coletivo mo-
lecular. Porém, este procedimento ainda é restrito a es-
calas de espago e tempo diminutas, distantes daquelas
encontradas em aplicagoes praticas. Da mesma forma,
a utilizagao de métodos computacionais convencionais
baseados em equagoes puramente macroscopicas tam-
bém oferece desvantagens, pois sao insensiveis & diné-
mica microscopica envolvida, de modo que quantida-
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des fisicas, como o dngulo de contato — dngulo formado
entre a superficie do liquido e a superficie do so6lido
—, que poderiam ser modificadas por efeitos dinamicos
e/ou por outras caracteristicas decorrentes da interagao
do fluido com o s6lido, sdo mantidas constantes durante
todo o experimento numeérico.

Na tentativa de levar em consideragao os aspectos
essenciais da fisica pertinente em sistemas que envol-
vem diferentes tipos de interfaces de interagao e evitar a
grande quantidade de informacao presente em métodos
baseados na dindmica molecular, modelos mesoscopicos
de sistemas de particulas tém sido desenvolvidos.

O método Lattice-Boltzmann |6, [7, [8, 9] é baseado
na discretizagao da equacgao mesoscopica de Boltzmann,
que serve como base da teoria cinética dos gases, com
a aproximacao BGK [I10] para o operador de colisdo.
Neste método, as distribuicoes de particulas sao restri-
tas a uma rede discreta, na qual cada sitio possui um
numero finito de velocidades discretas apontando para
as sitios vizinhos, de modo que, além do espaco fisico,
o espago de velocidades é discretizado. Apesar destas
simplificagoes, este modelo discreto recupera adequa-
damente as equagoes de Navier-Stokes para dindmica
de fluidos em regime incompressivel. Este fato eviden-
cia que o comportamento macroscopico de fluidos in-
depende da dindmica microscopica complexa envolvida
em tais sistemas [11].

Neste trabalho, o modelo mono-componente propo-
sto por Shan e Chen |12} 13] é utilizado para a mode-
lagem da interface liquido-vapor. Este modelo inclui
um potencial de interagao entre particulas, o que possi-
bilita a simulagao da coexisténcia de fases em equilibrio,
através de uma equacao de estado que possui o compor-
tamento semelhante & equacao de van der Waals. Para
um melhor acompanhamento da evolucao dindmica do
sistema nas simulagoes, foram considerados apenas si-
tuagoes fisicas bi-dimensionais para problemas que en-
volvem a transicao de fase liquido-vapor, a coexisténcia
de uma gota liquida com seu vapor e a molhabilidade
de superficies solidas. Adicionalmente, o método é ap-
licado para o problema dindmico de uma torneira go-
tejante, no qual a influéncia das condigoes iniciais e de
contorno pdde ser observada.

2. Meétodo Lattice-Boltzmann

O método Lattice-Boltzmann (LB) [0, [7, 8, 9] é um
método mesoscopico para a descrigao de um sistema
mecanico de particulas. Embora, historicamente, tenha
sido originado de autématos celulares, como o Lattice-
Gas Automata |14} 11], recentemente foi mostrado [15]
que o método LB pode ser considerado como uma forma
discreta especial da equagao de Boltzmann para gases
diluidos. Como a equacao de Boltzmann, os modelos
LB sao formulados na escala mesoscopica, na qual a
descrigao do sistema nao é feita diretamente a partir
das particulas individuais — como é comum em méto-
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dos baseados em dindmica molecular |1}, 2,3, 4, [5] — mas
através da funcao distribuigdo de particulas, f;(x,t),
que representa o valor esperado do nimero de parti-
culas com velocidade c; no sitio x e no tempo ¢, onde
i =0...b. Nos modelos LB, as particulas sao restritas
a uma rede discreta, de forma que cada grupo de par-
ticulas pode se deslocar somente num ntmero finito b
de diregoes e com um numero limitado de velocidades
(ver Fig. [1)). Assim, tanto o espago fisico quanto o es-
pago de velocidades sdo discretizados. As propriedades
macroscopicas locais como massa total (a massa m de
cada particula é assumida unitaria), p(x), e quantidade
de movimento, p(x)u(x), podem ser obtidas da fungao
distribuigao da seguinte forma:

px) = > (1)

p(x)u(x) = Z fici. (2)

Devido ao efeito das colisoes, a fungao distribuicao de
particulas f;(x,t) é modificada em cada sitio da rede
durante o intervalo de tempo At. A equagao de evo-
lugao de que descreve esta mudanca é dada por:

fi(x + At t + At) — fi(x,t) = Qi (3)

onde 2; é o operador de colisao. Este deve ser esco-
lhido de tal modo a conservar a massa e a quantidade
de movimento (além da energia total em problemas néo-
isotérmicos), entao:

> =0,
ZQici =0.

Figura 1 - Rede D2Q9 (duas dimensdes e nove velocidades). Note
que as particulas podem possuir nove velocidades, com as se-
guintes magnitudes: |co| =0, |c1,2,34] = 1 e |c5,6,7,8] = V2.
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A forma mais simples de considerar o efeito das coli-
soes entre particulas é utilizar o operador introduzido
por Bhatnagar, Gross e Krook (BGK) [10]. Este des-
creve a colisao como um processo de relaxacao para o
estado de equilibrio local e é dado por:

0 =~ 2L (i - g, ¢

onde 7 é o tempo de relaxacao e fi(eq) ¢ a distribuicao de
equilibrio local de particulas. Logo, a equagao mesos-
copica governante para o método LB sera:

At (e
T(fz fi I ) (5)

Apos a colisdo entre particulas, a equagdo de evo-
lucdo (9) exige que a informagdo local em x e em ¢,
fi(x,t), seja transmitida para o sitio vizinho x + ¢; At
no tempo t+ At, o que é feito pela etapa de propagacao.

O comportamento macroscopico da Eq. (5) pode
ser determinado através da escolha adequada da dis-

~—

fi(x +ciAt, t + At) — fi(x,t) = —

tribuicao de equilibrio, fi(eQ) = fi(e‘I)(p, u). No presente
caso, busca-se resgatar a dinimica macroscopica de flui-
dos regida pelas equacoes de Navier-Stokes. Para esse
fim, a distribui¢do de equilibrio é escolhida como [6],

eq - d
0 = 0[5 o+ e
D(D +2 D
%cici : uu—%CQu2] , (6)
2
7960 = o) [ do %5 | @

onde dj é a fragdo de particulas em repouso, ¢ = |¢;| e
D é a dimensao espacial.

Através do método multi-escala de Chapman-
Enskog [16] pode ser mostrado que o sistema descrito
acima recupera as seguintes equagoes governantes em
regime incompressivel:

V-u=0, (8)
Ju VP 2

onde P = @p ev = DC—_T_Q(T — 1/2) sdo a pressao
termodinamica e a viscosidade cinemética, respectiva-
mente. As equagOes acima representam a equacao da
continuidade e a equagao de Navier-Stokes, para a con-
servagao da massa e da quantidade de movimento.

Préximo & superficies solidas, a condi¢ao de con-
torno bounce-back é imposta sobre aquelas particulas
que entram em contato com os sitios s6lidos. Esta con-
digao de contorno consiste em inverter a quantidade de
movimento das particulas exatamente para direcao con-
traria de contato, como pode ser visto na Fig. 2. Em-
bora a condigao bounce-back seja simples, esta garante
a condigao de nao-escorregamento, na qual a velocidade
do fluido junto a parede é nula.

EEE

tempo t+At

L] \. L] t L]
(b)
Figura 2 - Ilustracao da condicao de contorno bounce-back para
as particulas que colidem com sitios sélidos.

2.1. Modelo com potencial de interagao

Buscando se aproximar da realidade fisica no que se re-
fere as interagoes microscopicas entre as moléculas (ou
atomos) de um fluido, Shan e Chen [12] introduziram
no método LB um potencial de interagao entre as par-
ticulas constituintes do fluido. Dessa forma, além da
separagao entre fluidos imisciveis (que nao se misturam
naturalmente, como por exemplo, dgua e 6leo), o mo-
delo é capaz de reproduzir a transicao de fase liquido-
vapor, tornando possivel a simulagao da coexisténcia de
duas fases distintas em equilibrio, no qual a densidade
automaticamente identifica ambas as fases. Para esse
fim, os autores introduziram a seguinte energia poten-
cial de interagao entre pares de particulas localizadas
emxey:

V(x,y) = o(x)Gi(x,y)e(y)s (10)

onde G;(x,y) = G para |y — x| = V2, Gi(x,y) = 2G
para |y — x| = 1 e G;(x,y) = 0 para dois sitios que ndo
sejam primeiros vizinhos. A fungao ¢ é dependente da
densidade de particulas local. Note que a magnitude
de G determina a intensidade do potencial de interacao
entre as particulas em x e y, enquanto seu sinal define
se o potencial é atrativo ou repulsivo.
A forga resultante desse potencial é dada por:

F,(x) = —¢(x) Z Gip(x + ciAt)c;. (11)

3

Um forma semelhante de potencial de interagao foi uti-
lizada por Martys e Chen [17] para o caso de um fluido
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interagindo com um soélido. Neste caso, a forga resul-
tante no sitio x no tempo t é dada por:

Fo(x) = —p(x) Y Wis(x + ciAt)ci, (12)
1
onde W;i(x,y) = w para |y — x| = v2, Wi(x,y) = 2w
para |y — x| = 1 e W;(x,y) = 0 para dois sitios que néo
sejam primeiros vizinhos. Na expressao acima, s = 1
representa que o sitio vizinho é sélido, enquanto que
s = 0 representa que sitio vizinho é fluido.
Desse modo, a velocidade local, u(x), na distri-
buicao de equilibrio |6/ ¢ modificada devido & acdo das
forgas existentes da seguinte forma:

W=u+_(F,+F,+F,).
p

onde Fy = pgj ¢ a forca gravitacional.

Novamente, o método de Chapman-Enskog permite
determinar o comportamento macroscopico deste sis-
tema. A nova equagdo governante descreve um fluido
nao-ideal, cuja equagdo de estado (ver Fig. [3) é dada
por:

2
c gb ,
P=—|(1-4d — . 13
o | (X —do)p+ ¢ (p) (13)
Segundo Shan e Chen [12], para um processo isotér-
mico termodinamicamente consistente, ¢(p) deve ser
escolhido como:

©(p) = poexp(—po/p), (14)

onde py e o sdo constantes arbitrarias. Observando
a equagao de estado acima, nota-se que o paradmetro
—(1—dp)/G tem o mesmo papel que a temperatura na
teoria de van der Waals, uma vez que a temperatura
pode ser modificada tanto pela fracdo de particulas em
repouso quanto pela intensidade do campo de intera-
¢éo [12].
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Figura 3 - Pressao vs. densidade para diferentes valores de G. O
valor critico G. pode ser obtido a partir de OP/0p = 82 P/3p? = 0
no ponto critico.
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3. Resultados e discussao

Para testar a capacidade do modelo de Shan e Chen [12]
para a simulagao de diferentes interfaces, foram aborda-
dos toépicos que envolvem tanto a modelagem da inter-
face liquido-vapor quanto das interfaces liquido-solido e
vapor-solido. A menos que seja indicado, as simulacoes
foram conduzidas numa rede D2Q9 com os parametros
7 =10e G = —0,15, resultando na razao de densi-
dades de pr/py =~ 20. As unidades utilizadas estao
em unidades de rede, na qual a densidade de massa, a
distancia e o tempo sao descritas em termos de parti-
culas por sitio (m = 1), espagos de rede (Az = 1) e
passos de tempo (At = 1), respectivamente. Seguindo
[12], utiliza-se a fungdo ¢(p) = 1 — exp(—p) no lugar
da Eq. (14). Essas fungoes apresentam comportamento
similar, porém esta escolha leva a melhoria da esta-
bilidade nas simulacoes. Nas fronteiras do dominio de
simulacao foram impostas condi¢oes de contorno pedio-
dicas em todas as direcoes.

3.1. Tensao superficial

A tensao superficial de liquidos resulta do desbalanco
de forgas intermoleculares em regioes interfaciais, nas
quais existe a variagao brusca da densidade. Desse
modo, a forca resultante numa molécula proxima a
interface liquido-vapor é diferente daquela sobre uma
molécula que se encontra em uma regiao completa-
mente homogénea (na qual a forga resultante é nula).
Para uma gota em equilibrio com seu vapor, o efeito da
tensao superficial é aumentar a pressao interna da gota,
de acordo com a lei de Young-Laplace:

o

P,—P.=(D- 1)E,

onde P; , P., 0, R e D representam a pressao interna
e externa, a tensao superficial, o raio da gota e a di-
mensao espacial, respectivamente.

A lei de Young-Laplace diz que a pressao interna de
uma gota pode ser modificada tanto pela variacao da
tensao superficial quanto pela variacao do raio da gota.
Em principio, para um processo isotérmico, a tensao su-
perficial nao varia. Entao, para testar a validade da lei
de Young-Laplace para o modelo exposto acima, pode-
se variar o raio da gota e medir a variagado de pressao
correspondente. A partir do grafico (P; — P.) x 1/R,
pode-se determinar a tensao superficial através do co-
eficiente angular da reta. Os resultados obtidos com
o método LB sao mostrados na Fig. 4. Nota-se que
a linearidade entre a diferenca de pressao e o inverso
do raio é observada, resultando na tensao superficial
o~ 0,086.
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Figura 4 - Em (a) é mostrado o perfil de densidades de uma gota
imersa em seu vapor para uma rede com tamanho de 150 x 150
sitios. (b) Verificacdo da lei de Young-Laplace para o modelo
descrito no texto.

3.2. Transigao de fase

A transi¢do de fase liquido-vapor refere-se ao processo
pelo qual liquido pode ser transformado em vapor (ou
vice-versa) por meio da modificagdo de variaveis do sis-
tema, como pressao, temperatura e volume. Por exem-
plo, é possivel transformar o vapor aquecido contido
num émbolo em liquido por meio da diminui¢ao do
volume num processo a temperatura constante. Da
mesma forma, o vapor aquecido pode ser transformado
em liquido pela diminui¢ao isovolumétrica da tempe-
ratura até um determinado valor critico, no qual pe-
quenas gotas liquidas comegam a aparecer no recipi-
ente. Fisicamente, a diminuicao da temperatura faz
com que a energia cinética das moléculas e o efeito
das colisbes diminua até um limite no qual as forgas
intermoleculares tornam-se dominantes e acabam por
agrupar as moléculas em regioes especificas. Uma vez
que a presenga de forcas intermoleculares pode levar a
transi¢ao de fase, é presumivel que o modelo LB des-
crito acima também possa exibir este tipo de comporta-
mento para determinados valores criticos. Como citado

anteriormente, no modelo de Shan e Chen, o parame-
tro que tem o mesmo papel da temperatura é dado por
—(1—dp)/G. Desse modo, a temperatura pode ser mo-
dificada tanto pela fracao de particulas em repouso, dy,
quanto pela intensidade do potencial de interacao dada
por G. Por razoes de estabilidade numérica, freqiien-
temente assume-se dg = 1/3. Logo, somente a modifi-
cacao de G permitira simular o efeito da temperatura
no sistema.

Para fazer a simulagéo da transicao de fase liquido-
vapor usando o modelo LB, uma rede de 200 x 200 sitios
foi preenchida com a densidade local p = pg(14z), onde
po € a densidade de referéncia e z é uma perturbagao
aleatoria pertencente ao intervalo [—0,01,4-0,01]. Esta
perturbacao estatistica é necesséria, pois induzird ao
processo de transi¢ao de fase em condigoes favoraveis.
O valor critico G., a partir do qual o sistema alcanca as
condigoes favoraveis para a transigao de fase, pode ser
obtido a partir da equacao de estado, lembrando que
este ¢ um ponto de inflexdo (ver Fig. [3):

2
).
8p gc:Pc ap gc:pc

Resolvendo as equagoes acima, obtém-se:

4(1— dy)

gc: b

=5, (16)

pe = 0,693. (17)

Na determinagao dos valores criticos acima, foi con-
siderado que a rede D2Q9 é uma projecao no espago bi-
dimensional de uma rede hipercubica de face centrada
(FCHC) [18], na qual D =4 e b = 24.

Inicialmente, verifica-se a partir da simulagao, que
a separacgao das fases é répida, porém torna-se mais
lenta devido a grande quantidade de goticulas compet-
indo por aquelas particulas que ainda se encontram na
fase gasosa. Na Fig. [5, pode ser visto que as gotas de
raio menor sao mais instaveis em relagao as gotas maio-
res. Isso se deve aos efeitos da tensao superficial sobre
a interface de maior curvatura, que leva a maior dife-
renca de pressao em gotas menores, de modo que estas
tendem a evaporar antecipadamente, enquanto que as
gotas maiores tendem a crescer. Na Fig. |6/ ¢ mostrado
o comportamento das densidades das fases liquida e va-
por em funcgao da temperatura definida para o modelo.
Para obtencao desta curva de coexisténcia, uma inter-
face plana foi inicializada perpendicularmente ao eixo y
para cada valor de G, numa rede com 5 x 600 sitios. No
equilibrio, as densidades da fase liquida e vapor foram
determinadas através do perfil de densidades. Como
previsto teoricamente, o valor critico de G. ~ —1/9 &
confirmado pelas simulagoes, visto a tendéncia obser-
vada.
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Figura 5 - Transigdo de fase simulada através do modelo LB para pg = 1,2 e G = —0,15. A evolugdo do processo se da de (a) a (h), no
qual as regides escuras apresentam a maior densidade, sendo identificadas como a fase liquida.
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Figura 6 - Curva de coexisténcia de fases obtidas a partir de
simulac¢bes com interface liquido-vapor plana. Verifica-se que a
temperatura critica prevista teoricamente, —(1 — do)/G. = 6, é
confirmada pela tendéncia observada.

3.3. Molhabilidade

Num sentido mais amplo, a interagao que ocorre entre
dois fluidos e um soélido é chamada de molhabilidade.
Essa propriedade é o resultado das interacoes mole-
culares existentes entre ambos os fluidos (por exemplo,
liquido e vapor) e o substrato solido. Quando liquido
e vapor, estao em contato entre si, juntamente com a
superficie sélida, observa-se a existéncia de uma linha
comum para as trés fases, conhecida como linha de con-
tato. Essa configuragdo origina a definicdo do dngulo
de contato 6, como sendo o angulo resultante entre a
linha tangente & interface que separa o liquido e o vapor

e a linha paralela & superficie do solido, como mostrado
na Fig. [7.

Vapor

Liquido

0
N SN

Figura 7 - Ilustragdo do angulo de contato para uma gota mo-
lhante sobre uma superficie solida.

O angulo de contato representa um papel funda-
mental em fendmenos capilares, por exemplo, quando
um tubo capilar fino é colocado em contato com
uma superficie liquida. Neste caso, observa-se que se
6 < 90°(tipico do sistema ar-agua-vidro), o liquido in-
vadiré o capilar até que a forca capilar seja equilibrada
pelo peso da coluna liquida formada com a invasao,
diz-se entao que o liquido é molhante para aquele so-
lido. Porém, se 6 > 90°(tipico do sistema ar-mercurio-
vidro), observa-se que o liquido é repelido pelo capilar,
originando uma depressao na superficie liquida, diz-se
entao que o liquido é nao-molhante para aquele solido.
Quando € = 90°, as forgas capilares sao nulas e nada
ocorre.

No modelo LB, a relacao entre forcas de coesao
(interagoes fluido-fluido) e adesdo (interagoes fluido-
solido), que determina o angulo de contato, pode ser
simulada através da introducao das forcas dadas pelas
Eqgs. (11) e (12)), respectivamente. Para esse fim, uma
gota liquida em contato com uma superficie solida foi
inicializada numa rede com 300 x 78 sitios para diferen-
tes valores de w. Apos alcangado o equilibrio mecénico,
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o angulo de contato foi medido a partir da seguinte re-
lagao (que assume aproximagao esférica):

tan (g) - %, (18)

onde H e D sao a altura e o didmetro da base da gota,
respectivamente.

Os resultados obtidos sao mostrados nas Figs. 8 e
9. A partir da variacdo de w, verifica-se que qualquer
angulo de contato entre 0 e m pode ser simulado. Nota-
se que o aumento das forgas de adesao leva a um menor
angulo de contato em concordéncia com métodos ba-
seados em dindmica molecular |1}, [4]. Desse modo, uma
ampla variedade de fendbmenos capilares pode ser estu-
dada a partir do modelo, especialmente em geometrias
complexas que apresentam grande variabilidade espa-
cial, nos quais o processo de invasao capilar pode ser ex-
tremamente complicado e dificil de ser simulado através
de métodos convencionais baseados em equagoes pura-
mente macroscopicas.

(e)

Figura 8 - Configuragoes de equilibrio para uma gota em con-
tato com uma superficie solida para diferentes valores de w. De
(a) até (e) os seguintes w’s foram ajustados: —0, 0200, —0, 0350,
—0,0500, —0,0575 e —0,0650. Nota-se que o aumento das forcas
de adesdo leva a um menor angulo de contato.
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Figura 9 - Dependéncia do cosseno do angulo de contato com a
intensidade das forgas de adesao.

3.4. Um exemplo dindmico: A torneira gote-
jante

A fim de demostrar a flexibilidade do método LB para a
simulacao de fenémenos dindmicos, considera-se uma si-
tuagao comumente encontrada no dia-a-dia: a torneira
gotejante. A observagdo da dindmica de gotejamento
envolvida nesta aparentemente simples situagao coti-
diana, tem demostrado que a modelagem deste feno-
meno pode ser complicada e apresentar comportamento
caotico [19]. Nota-se que dependendo da vazao do li-
quido, que pode ser modificada pela abertura ou fecha-
mento da torneira, o gotejamento pode variar da for-
magao e ruptura regular de gotas, passando por um re-
gime irregular até tornar-se um filamento continuo de
liquido.

Para simular a torneira gotejante, uma rede com
125 x 255 sitios foi inicializada com uma porcao de li-
quido (pr, = 2,235) e outra de vapor (py = 0,112) lo-
calizadas na parte inferior e superior, respectivamente.
Uma placa solida foi colocada na base inferior, con-
tendo um orificio com 15 espagos de rede de largura.
O parametro que determina a intensidade das forgas
de adesao, w, foi ajustado para —0,02, para o qual
0 = 170°. Como sao utilizadas condic¢oes periddicas de
contorno em todas as direcoes, as particulas de liquido
que saem pelo orificio sdo reinjetadas na parte superior,
imitando assim, a torneira gotejante. Devido as forcas
capilares, o liquido deve ser forcado a fluir através do
orificio, o que é feito utilizando a forga gravitacional
com g = —8 x 107°(unidades de rede). A sequéncia
da formagao e ruptura regular de gotas liquidas numa
torneira é mostrada na Fig. [10. A partir da sequén-
cia de imagens obtida pela simulagao, verifica-se que a
formagao de uma gota inicia-se lentamente através do
orificio. A ruptura da primeira gota da-se somente apos
o contato inicial da gota e a superficie liquida na parte
inferior. Porém, as gotas que se formam posteriormente
rompem-se depois de um tamanho critico ser alcangado,
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no qual o peso da gota é suficientemente grande para
diminuir a espessura do filamento continuo que conecta
a torneira a gota. Em seguida ao regime transitério in-
icial, a formagao das gotas torna-se regular, seguindo
aproximadamente a mesma dindmica, pelo menos den-
tro do intervalo de tempo de simulacao acompanhado.

f,+
T

.
-

I
-

|
hud el
sinde

Figura 10 - Sequéncia da formagado e ruptura regular de gotas
liquidas numa torneira com orificio de 15 espacos de rede. As re-

gibes escuras correspondem a fase liquida. O processo desenvolve-
se da esquerda para direita e de cima para baixo.

Com o intuito de mostrar a influéncia da condigoes
iniciais e de contorno no gotejamento de uma torneira,
a largura do orificio pelo qual a fase liquida flui foi mo-
dificado para 19 espagos de rede. Os resultados obtidos
sao mostrados na Fig. [11. Nota-se que tal alteracao
modificou completamente o regime do escoamento, fa-
zendo com que aquela formacao e ruptura regular de
gotas fosse transformada na formagao de um filamento
de liquido continuo entre a “torneira” e a superficie li-
quida.

4

Figura 11 - Sequéncia da formagdo de um filamento de liquido
numa torneira com orificio de 19 espagos de rede. As regides es-
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curas correspondem a fase liquida. O processo desenvolve-se da
esquerda para direita e de cima para baixo.

Pode-se observar a riqueza de formas superficiais
que existem no processo de formacao de gotas numa
torneira, mostrando o motivo pelo qual tal problema
tem sido visto como um fenémeno complexo. A simp-
les modificacao da “largura da torneira”, o que altera a
vazao de liquido, mostra como o regime é fortemente in-
fluenciado pelas condigoes iniciais e de contorno que an-
tecedem a formagao da primeira gota. Estas simulagoes
mostram que o método LB pode prontamente servir
como uma ferramenta auxiliar para o estudo de fenéme-
nos fisicos cujo entendimento completo ainda nao estéa
disponivel.

4. Conclusao

Neste trabalho, mostra-se alguns exemplos da utilizacao
do método Lattice-Boltzmann para a simulagao de feno-
menos fisicos que envolvem as interfaces liquido-vapor,
liquido-solido e vapor-s6lido. Embora apenas sistemas
simples tenham sido considerados, fica evidente que o
método é capaz de simular uma grande gama de feno-
menos complexos. Essa flexibilidade é devida ao fato
que propriedades fisicas macroscopicas, como tensao su-
perficial e 4ngulo de contato, serem obtidas como o re-
sultado das interacoes mesoscopicas entre aglomerados
de particulas. Porém, uma analise quantitativa apro-
fundada para problemas especificos é ainda necessaria
para realmente validar o modelo em questao. Mais im-
portante ainda é a consideragao de efeitos térmicos nas
simulacoes mostradas. Como pode ser concluido atra-
vés do texto, a temperatura no modelo considerado, nao
é bem definida, e acaba sendo apenas um parametro
pré-definido, que nao influencia localmente o sistema
dindmico; o que nao é desejavel, pois sabe-se que na
transicao liquido-vapor, hé liberagao de calor, uma vez
que as moléculas na fase vapor apresentam maior mo-
bilidade do que na fase liquida. Logo, a consideracao
coerente de efeitos térmicos é o fator determinante para
se estabelecer a consisténcia fisica do método Lattice-
Boltzmann para a modelagem de fendmenos complexos,
freqientemente encontrados na natureza.
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