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Resumo: Este trabalho apresenta um estudo computacional sobre a transferéncia de massa por
difusdo em volume expansivo, utilizando o software COMSOL Multiphysics. A partir da construcao de
um modelo bidimensional acoplado entre escoamento laminar e transporte de espécies diluidas,
investigou-se a interagdo entre os mecanismos de convecgdo e difusdo na dispersdo de uma
substancia quimica em um fluido em movimento. A simulagao permitiu visualizar o comportamento do
rastro de concentragao, evidenciando o papel dominante da convecgéo na diregdo do escoamento e
da difusdo no alargamento transversal do perfil. Os resultados corroboram a importancia da
modelagem numérica como ferramenta didatica e técnica para analise de fendmenos complexos de
transporte, oferecendo subsidios para o entendimento e otimizagao de sistemas de engenharia.

Palavras-chave: Transferéncia de massa; Convecgdo; Difusdo; Modelagem
computacional.

Abstract: This work presents a computational study on mass transfer by diffusion in an expansive
volume, using COMSOL Multiphysics software. Based on a two dimensional model coupling laminar
flow and transport of diluted species, the interaction between convection and diffusion mechanisms in
the dispersion of a chemical substance in a moving fluid was investigated. The simulation enabled the
visualization of the concentration plume behavior, highlighting the dominant role of convection along
the flow direction and diffusion in the transversal broadening of the profile. The results reinforce the
importance of numerical modeling as an educational and technical tool for analyzing complex transport
phenomena, providing support for the understanding and optimization of engineering systems.
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1. INTRODUGCAO

A transferéncia de massa é um dos pilares da engenharia quimica, essencial

para o entendimento e o projeto de sistemas de separagao, reatores, processos
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ambientais e diversas operag¢des unitarias. Entre os mecanismos de transporte,
destacam-se a difusdo e a convecgao, presentes em grande parte dos processos
industriais e responsaveis por definir a taxa e a eficiéncia do movimento de
espécies quimicas (GEANKOPLIS, 2003; INCROPERA et al., 2017).

Diante da complexidade que surge quando ambos os fenémenos ocorrem
simultaneamente, a modelagem computacional se apresenta como uma ferramenta
valiosa, permitindo a analise detalhada do transporte de massa em condi¢des
realistas. Nesse contexto, este trabalho tem como objetivo desenvolver e analisar
um modelo bidimensional para estudar a difusdo em um sistema com escoamento
laminar, visando compreender de forma visual e quantitativa a dinamica do

transporte em aplicagdes de engenharia.

2. DESENVOLVIMENTO
2.1. OBJETIVOS
2.1.1. Objetivos Gerais

O presente trabalho tem como objetivo desenvolver uma modelagem
computacional, por meio do software COMSOL Multiphysics, para analisar os
fendmenos de transferéncia de massa por difusdo e convecgdo em um volume
expansivo com escoamento laminar, visando compreender a dispersdao de uma

espécie quimica diluida em um fluido em movimento.

2.1.2. Objetivos Especificos

e Simular o comportamento da difusdo e da convecgdo de uma substancia
quimica utilizando os modulos Laminar Flow e Transport of Diluted Species do
COMSOL Multiphysics®;

e Aplicar condi¢cdes de contorno realistas e propriedades fisico-quimicas obtidas
na literatura técnica;

e Analisar o perfil de concentragdo da espécie diluida ao longo do dominio,
identificando os efeitos da interacao entre convecgao e difusao;

e Visualizar a evolugao espacial da dispersao da substancia quimica, avaliando a
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influéncia da geometria e do campo de velocidades;
e Validar qualitativamente os resultados com base nos principios teodricos da

transferéncia de massa presentes na literatura cientifica.

2.2. FUNDAMENTAGCAO TEORICA

A transferéncia de massa € um fendmeno fisico que descreve o transporte de
espécies quimicas em fungao de gradientes de concentracdo e/ou movimento do
fluido. Entre os mecanismos fundamentais, destacam-se a difusdo molecular,
explicada pela Primeira Lei de Fick, e a convecgdo massica, resultante do
movimento de um fluido em regime natural ou forcado (GEANKOPLIS, 2003;
INCROPERA et al., 2017). Na difusao, as moléculas se deslocam espontaneamente
de regides de maior concentragdo para menor concentragcdo, enquanto na
convecgao o transporte ocorre devido ao escoamento, 0 que torna esse processo
dominante em sistemas continuos.

Quando esses mecanismos atuam de forma simultdnea, a analise do
transporte de massa torna-se mais complexa, pois o arraste do fluido e o
espalhamento radial interagem continuamente (WELTY et al., 2008). Para descrever
essa interagdo em geometrias reais e sob diferentes condigbes de contorno,
métodos analiticos muitas vezes sao insuficientes. Nesse cenario, a modelagem
computacional baseada em métodos numéricos, como o de elementos finitos, tem se
consolidado como uma ferramenta essencial (CHAURASIA, 2021). Estudos recentes
mostram a relevancia desse recurso na analise de fenbmenos acoplados: Silva e
Pereira (2021) evidenciaram como a combinagédo de convecgao e difusao influencia
a distribuicdo de concentracdes em escoamentos internos, enquanto Li et al. (2020)
analisaram o transporte de poluentes em meios porosos com fluxo convectivo
predominante.

Assim, a fundamentacido tedrica estabelece que a dispersao de espécies
quimicas em sistemas fluidodindmicos resulta da interacdo entre conveccido e
difusdo, fenbmeno que pode ser representado com maior precisdo por meio da
simulagdo computacional. Essa base conceitual € diretamente aplicada neste

trabalho, que utiliza modelagem numérica para compreender a dindmica do
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transporte em um sistema bidimensional com escoamento laminar, em linha com as

condi¢oes avaliadas na secao de resultados e discussodes.

2.3. METODOS E MATERIAIS

Para a realizagao da simulagao, utilizaram-se as propriedades fisicas reais do
fluido e da espécie quimica envolvida, conforme dados disponiveis na literatura e no
banco de dados do software (WELTY, 2008). O fluido principal, agua, foi
caracterizado por uma densidade de 998 kg/m? e viscosidade dindmica de 1,0 x 1073
Pa-s. A espécie quimica diluida, por sua vez, apresentou um coeficiente de difusao
de 2,0 x 107 m?/s. Com base nessas propriedades, foi construido um modelo
bidimencional no software COMSOL Multiphysics, utilizando os mddulos acoplados
Laminar Flow (spf) e Transport of Diluted Species (tds) (COMSOL, 2024).

As condigdes de contorno aplicadas consistram em uma velocidade de
entrada uniforme em toda a face de entrada do tubo, garantindo o escoamento do
fluido. A injecado da espécie quimica foi imposta em uma area circular centralizada
nesta mesma face, representando a fonte de contaminagcdo. As paredes do duto
foram consideradas impermeaveis e com condicdo de nao-escorregamento,
enquanto a saida foi definida para permitir o livre escoamento do fluido e da espécie
transportada.

Os parametros geométricos e de transporte utilizados na modelagem foram

definidos conforme apresentado no Quadro 1.
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Quadro 1 - Parametros geométricos e de transporte utilizados na simulagao

¥ Parameters

" Name Expression Value Description

L1 0.3[m] 03m Comprimento Tubo Principal
D1 0.005[m] 0.005m Diametro Tubo Principal

L2 0.05[m] 0.05m Comprimento Tubo de injecao
D2 0.01[m] 0.01m Diametro Tubo de Injegdo

v 1[m/s] 1Tm/s Velocidade de entrada

cl 0.1[mol/m*3] 0.1 mol/m?* Concentracdo 1

c2 0.6[mol/m*3] 0.6 mol/m’ Concentragao 2

t 3600([s] 3600 s Tempo

(Fonte: Elaborado pelos autores, 2025)

Com a modelagem devidamente estruturada e processada, foram realizadas
analises sobre o comportamento da dispersao da espécie quimica no sistema. A
partir dos resultados, foi possivel compreender os mecanismos que favoreceram o
transporte convectivo, responsavel pelo arraste do rastro de concentracéo, e os que
governaram a difusdo, responsavel pelo seu espalhamento radial. A simulagao
permitiu identificar o desenvolvimento do perfil de concentragéo ao longo do duto e a

atenuagao da concentragdo maxima em fungao da distancia da fonte de injecao

2.4. RESULTADOS E DISCUSSOES

A analise dos resultados obtidos na simulagdo, apresentados na Figura 1,
permite uma discussdo aprofundada sobre os mecanismos de transferéncia de
massa que governam a dispersdo da solugdo injetada no escoamento. A imagem
mostra a formagdo de um nitido rastro de concentragdo originado no ponto de
injecdo, com deslocamento predominantemente na dire¢cao axial, seguindo o fluxo
da agua, além de um alargamento continuo na direcdo transversal. Essa
configuragdo evidencia os dois principais mecanismos de transporte presentes no

sistema: a conveccao e a difusdo molecular.
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Figura 01 — Velocidade do fluido e gradiente de concentracéo
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(Fonte: Elaborado pelos autores, 2025)

A convecgao massica forcada € o mecanismo dominante no transporte ao
longo do tubo, sendo responsavel pela condugao da espécie quimica no sentido do
escoamento, dire¢cdo x. A forma alongada do rastro e sua continuidade do ponto de
injecdo até a saida do dominio confirmam o papel desse mecanismo, em que o
soluto é arrastado pelo campo de velocidades do fluido.

Simultaneamente, a difusdo atua transversalmente, promovendo o
espalhamento da espécie do centro do rastro em diregdo as regides adjacentes de
menor concentracdo. Esse alargamento gradual, bem como a suavizagcdo da
intensidade de concentragao, sao indicativos diretos da acao difusiva. Na entrada do
sistema, observa-se um intenso gradiente de concentragéo, configurando a maxima
"forca motriz" para a difusdo e impulsionando a mistura inicial entre a solugao

injetada e o fluido circundante.
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Dessa forma, a dispersdo observada nio é resultado de um unico fenédmeno,
mas sim da interagao entre a convecgao, que conduz a substancia injetada ao longo
do sistema, e a difusdo, que governa sua diluicdo e mistura em escala molecular,
conforme descrito nos modelos fundamentais de transporte de massa (Incropera,
2017). O modelo computacional, baseado no método de elementos finitos, valida
essa representacao fisica do fendmeno, permitindo visualizar com clareza como uma
fonte concentrada se dispersa em um fluido em movimento. De acordo com Silva e
Pereira (2021), a anadlise da sinergia entre esses mecanismos € um campo de
continua investigagao na literatura recente, sendo fundamental para a compreenséao
e otimizagao de sistemas de engenharia. Portanto, o entendimento dessa interagao
atende aos objetivos propostos na metodologia deste trabalho e fornece subsidios

para futuras analises em condi¢gdes semelhantes.

3. CONSIDERAGOES FINAIS

A modelagem computacional realizada neste trabalho permitiu compreender,
de forma clara e detalhada, a dindmica da transferéncia de massa em um sistema
multifisico envolvendo escoamento laminar e transporte de espécies diluidas. A
simulacado evidenciou como os mecanismos de convecgao e difusdo atuam de
maneira conjunta na dispersdo de uma substancia quimica em um fluido em
movimento, confirmando os principios tedricos estudados na literatura.

Verificou-se que a convecgdo € o mecanismo predominante na direcido do
escoamento, promovendo o arraste da espécie quimica ao longo do dominio,
enquanto a difusdo se manifesta de forma mais significativa na dire¢ao transversal,
contribuindo para o alargamento do rastro de concentragao. A interagao entre esses
dois fenbmenos resulta em um perfil de concentracdo com caracteristicas bem
definidas, que pdde ser analisado qualitativamente com apoio da visualizagao
grafica dos resultados.

A proposta de utilizar o COMSOL Multiphysics como ferramenta de analise
demonstrou ser eficaz, tanto do ponto de vista pedagdgico quanto técnico. A
plataforma permitiu a construgdo de um modelo robusto, com parametros realistas e

condigdes representativas de sistemas aplicados em engenharia quimica. Além
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disso, a visualizacdo dos campos de velocidade e concentracdo proporcionou um
aprendizado intuitivo sobre os conceitos envolvidos.

Como limitagdo do estudo, destaca-se a auséncia de uma validagao
experimental dos resultados simulados. Futuras investigagbes podem considerar a
comparagao com dados experimentais ou a ampliacdo do modelo para condi¢des
tridimensionais, além da consideracdo de efeitos térmicos ou reacdes quimicas
acopladas.

Conclui-se, portanto, que os objetivos propostos foram atingidos, e que o
trabalho contribui para o aprofundamento do entendimento sobre os fenbmenos de
transporte de massa em sistemas continuos, além de estimular o uso de ferramentas

computacionais como aliadas no processo de ensino e pesquisa em engenharia.
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