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Resumo

As preparacdes pressurizadas para inalagcao saaasrtarapéuticas para a asma. Melhorias
na concepcéao destes dispositivos podem partirrdalatdo numérica do escoamento nestes
inaladores, recorrendoGomputational Fluid Dynamic&CFD).

Neste trabalho entdo descritos 0os passos realizstasuma simulacdo simplificada desse
escoamento em inaladores para asmaticos. Aperssisiou o escoamento do propelente, o
gas liquefeito que transporta 0 medicamento, c@ta\d compreender como se processa a sua
dispersédo no ar. Comeca-se pela abordagem ao neofilmcionamento e principios fisicos
patentes nestes dispositivos para, dessa formmirdefmodelo matematico a utilizar na
simulagdo. Efectua-se depois a simulagdo numéricemksam-se os resultados, comparando-
0s com dados experimentais provenientes de ouitoges.

Os resultados permitem caracterizar os camposldeidades quer para o escoamento da fase
continua (o ar), quer das particulas (fase disgrbam como retirar conclusdes quanto ao
efeito de alguns parametros, nomeadamente, do ti@mas particulas. Analisam-se esses
efeitos através de perfis de velocidades em vaonasos do campo de velocidades.

Mostra-se a utilidade do CFD para eventuais medkonios inaladores para asmaticos e a
validade deste modelo simplificado.
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Abstract

Treatment of asthma can be made by using presdunzetered dose inhalers (pMDI).
Computational Fluid Dynamics (CFD) can have an irtgod role in improvements of pMDI
design.

In this work, the steps towards a simplified sintiola of the flow in pMDI’s are described.
Only the propellant flow was considered to underdthow its dispersion on quiescent air is
made. We start by approaching the physical priesiplf the pMDI to define a mathematical
model to be used in the simulation. Numerical satiah is then carried out and the results
were compared with experimental data from otheinanst

The benefit of using CFD to improve the design MiDd’s is demonstrated in this work. It is
also proved that the simplified model used is vdtigdvas found that the particle diameter has
a fundamental role in both geometrical and velochigracteristics of the aerosol flow. It is
described how the particle diameter influencesdlabgracteristics.
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Coeficiente de Armast
Diametro das particulas (m)
Diametro do orificio do difusor
Vector da acel@agravitica (m/A
Entalpia espedcfikJ/kQ)
Matriz Identidade
Condutividade efect{V#/mK)
Energia cinétiogbulenta (M/s?)
Escala de comprimento de turbuléncia (m)
Presséao (Pa)
Tempo (s)
Intervalo de teo ()

Intervalo de temagrangian time scalestimado pelo FLUENT (s)

Vector velocidade's)
Velocidade métliebulenta (m/s)
Velocidade flutda turbulenta (m/s)
Velocidade da parda (m/s)
Taxa de diss@mda energia cinética turbulenta{s?)
Viscosidade efexi{Pa.s)
Viscosidade tudnth (Pa.s)
Massa volumikg/(m®)
Massa volimicapaaticula (kg/m)
Tensao de CoRa)
Tempo de relg&o da particula

Tempo de existérde um vortice

Factor relacionamon o coeficiente de arrasto, o diametro

da particula e com o Namero de Reynolds da paaticul
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1. Introducao

A asma € uma doenca cronica, que segundo estimatav@rganizacdo Mundial da Saude
(OMS) afecta cerca de 300 milhdes de pessoas Hth Ratologia € caracterizada pela
inflamacédo das vias respiratérias, provocando &rnat#o do fluxo de ar nas vias aéreas, 0
gue se manifesta em pieira, dispneia, aperto trei tosse. As crises de asma sao
despoletadas ou agravadas, essencialmente poreeimbientais tais como: exposicao aos
acaros do pé doméstico, fumo, pdlen ou alterac@egecthperatura, mas também pelo
exercicio fisico, pélo ou penas de animais, infesgdrais, emocdes fortes ou farmacos.

O alivio dos sintomas das crises de asma podespent&ineo ou mediante tratamento. Os
medicamentos sdo prescritos consoante o0 grau dedspaciente e podem ser comprimidos,
xaropes, inaladores com ou sem aerossais.

Um inalador € um dispositivo que administra o maaiento para a asma directamente nas
vias respiratdrias, proporcionando um alivio rapids sintomas. A eficacia dos inaladores
depende de varios factores, incluindo a forma cestes sao utilizados pelo paciente, sendo
muitas vezes necessaria uma fase de aprendizagarrpa correcta utilizagdo dos mesmos.
E portanto essencial, para melhorar a sua eficéoighecer a dispersdo do medicamento e a
sua deposicdo nas vias aéreas. O estudo do estoatnenedicamento nas vias respiratorias
€ um problema da Mecéanica de Fluidos, que podalsadado de uma forma experimental
ou por modelacdo numérica. Nas ultimas décadas;» (Computational Fluid Dynamigs
provou ser uma ferramenta poderosa para estudaarasatos relativamente complexos, tais
como 0s que estdo em jogo nesta problematica. Segsilm, a simulagdo pode ser um bom
ponto de partida para eventuais melhorias no fumaci@nto elesigndo inalador permitindo
um alivio mais eficaz das crises de asma.

Neste trabalho efectua-se um estudo numérico emdoBsDnaladores pressurizados, estando
centrado apenas na forma como o propelente é exdolsnalador, analisando a pluma de
aerossol e a dispersédo das particulas do propeleata-se de um estudo simplificado com o
objectivo de avaliar se o recurso a CFD é uma pgampara simular estes casos.

Partiu-se da observacéao directa da pluma de a¢besson inalador comercial e da pesquisa
de solucbes para problemas similares para a d@inde um modelo computacional.
Considerou-se um modelo matematico, com as simtgtifies de regime permanente e
axissimetria. Simulou-se a injeccdo de particuaprdpelente através do orificio do difusor
para um dominio de escoamento exterior ao inalaclgy geometria se aproximava a
observada a partir do referido inalador comercial.

Obtiveram-se o0s resultados para a simulacdo, tesido comparados a resultados
experimentais de problemas semelhantes para asajzalidade da solucéo.

No capitulo 2 descrevem-se primeiramente a doeacastha e 0s seus tratamentos. De
seguida, analisa-se como é composto o disposiétoathmento da asma em estudo e a forma
como o CFD simula escoamentos. E apresentado nituloaf8 o modelo matematico
adoptado, bem como as suposicoes e simplificacdestuadas. Os resultados sé&o
apresentados e discutidos no capitulo 4 e fingkzano capitulo 5, com as conclusdes
atingidas durante a realizacdo deste trabalho escgestdes para trabalhos futuros.
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2. O problema
21. AAsma

2.1.1. Sistema Respiratério e Respiracao

A respiracdo é o processo pelo qual os seres wfemduam as trocas gasosas entre 0 meio
circundante e a corrente sanguinea, inalando ardguatém oxigénio). As trocas gasosas sao
efectuadas pelo sistema respiratorio, represemadigura 1.

fossas nasais .

cavidade bucal faringe

kiringp: - traquia

bringfios .

Figura 1-O sistema respiratorio [2].

O Sistema Respiratério é formado por:

Fossas Nasaisduas cavidades paralelas que comecam nas nariagsbam na
faringe. Possuem um revestimento de células mueosiiadas que tém como funcao
filtrar, aquecer e humedecer o ar;

Faringe: comum ao sistema respiratorio e digestivo. O spirado atraveés da boca ou
narinas atravessa a faringe antes de atingirragkeyi

Laringe: € a continuacao da faringe, possui as cordassjocai

Traqueia: € um tubo com cerca de 1,5 cm de didmetro e anlde comprimento.
As suas paredes sdo reforcadas por anéis caréitegifPossui, células mucosas e
ciliadas que tém a funcédo de humedecer o ar, astparticulas estranhas e expulsa-las
para o exterior;

Bronquios e Bronquiolos:No final, a traqueia bifurca-se em dois bronquiasstes
penetram nos pulmdes, ramificando-se em bronguiolos

Pulm&es:Nos seres humanos, sdo 6rgaos esponjosos comrapdamente 25 cm de
comprimento, e sdo envolvidos por uma membrankuag No interior dos pulmdes,
cada bronquiolo termina em pequenas bolsas, osladvgulmonares (figura 2), sendo
estes envolvidos por uma rede de capilares, ongeosessa a hematose pulmonar, o
ar atmosférico, atingindo os alvéolos, atravessaaaparede e penetra nos capilares,
entrando para os alvéolos o dioxido de carbono.
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,da artéria pulmonar

para a veia
pulmonar
|

A respiracdo é constituida por dois mecanismoispiracao e a expiracdo. Na inspiragao,
da-se a contraccdo dos musculos intercostais enteacgdo e abaixamento do diafragma,

provocando o levantamento das costelas e do estepnmnsequente aumento de volume da
cavidade torécica e dos pulmdes, havendo uma reddadpressdo no interior destes,

forcando a entrada do ar. Durante a expiracéo, aqoimcesso € o inverso e leva ao aumento
da pressao no interior dos pulmdes e a expuls@on.do

2.1.2. Caracterizacdo da Asma e dos seus tratamentos

Como ja referido, asma caracteriza-se pela infl@imatas vias respiratorias. Durante uma
crise de asma, os musculos que rodeiam as viagsaéoatraem-se e ocorre uma producao
elevada de muco, o que causa uma diminuicédo do flexar que as atravessa, situacédo que se
pode verificar na figura 3.

Inflamacao

e edema

Froducao de
MUCO ESpessn

'

Figura 3-Vias aéreas normais e inflamadas devidoasma [3].

Passagem
de ar estrelta
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Esta doenca tem varios graus de intensidade [4]:

Grau 1: Asma Intermitente

Os sintomas surgem menos de uma vez por semanadwmerde acorda com 0s
sintomas duas ou menos vezes por més, ficandot@ssiticos nos periodos entre
sintomas;

Grau 2: Asma Persistente Ligeira

Os sintomas surgem uma ou mais vezes por semasaner@s de uma vez por dia.
O doente acorda durante a noite mais de duas pezeses;

Grau 3: Asma Persistente Moderada

Os sintomas sao diarios. O doente acorda com @& durante a noite mais de
uma vez por semana e necessita de utilizar dian@mmedicamentos. As crises
afectam a actividade diaria habitual;

Grau 4: Asma Persistente Grave

Os sintomas sdo permanentes. O doente acorda titequente com 0s sintomas
durante a noite e a sua actividade diaria enceetianitada.

2.1.3. Tratamento da Asma

O tratamento da asma primordial é o evitar tudoi® gpde desencadear um ataque de asma.
No entanto isto nem sempre € possivel. De acordo @@grau de asma do paciente, sdo
prescritos um ou mais medicamentos. Estes podedodero [5]:

2.2.

Imunoterapia: vacinas especificas ou anti-alérgicas, que stndes a modificar a
resposta do organismo ao agente causador da doenca;

Medicamento profilatico (anti-inflamat6rios): tomados regularmente parédaevo
surgimento de crises de asma, evitando a inflamdgadronquios. Sao utilizados os
corticosterdides por via inalatéria, os anti-leviestos (via oral) e o cromoglicato
dissddico (inalado);

Medicamentos sintomaticos(broncodilatadores): utilizados durante a ocoligguie
um ataque de asma. Sao medicamentos que devesasges\por via inalatoria, sendo
0s mais comuns os inaladores de p6 seco e as agéparpressurizadas para inalacéo,
as vulgares “bombas de asma”.

Questdo em estudo

A questdo central tratada neste projecto consisiasimulacdo numérica do jacto do
medicamento em inaladores de tipo comercial pamatsos, tendo-se concentrado
essencialmente em verificar como era feita a e&putlb medicamento e a sua dispersao no

8
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meio envolvente. Conhecer esta dispersdo é a panf@se para eventuais melhorias na
concepcao dos inaladores, isto €, s6 apOs estanidder forma como o medicamento é

expulso do inalador, é que faz sentido modelarias a&éreas humanas e a forma como o
medicamento € conduzido da cavidade bocal até alsdps. A figura 4 demonstra a

expulsdo do medicamento de dois tipos de inaladoweserciais usando dois propelentes
distintos.

-

httpy//albuterokHnhaler.com
Figura 4-Exemplos da expulsdo do medicamento de ilaa@ores para asmaticos [2].

2.2.1. O aerossol

Um aerossol pode ser definido como uma particdldaséu liquida suspensa no ar. Esta-se
portanto perante um sistema bifasico, constituiglagpparticulas e pelo gas onde estas estao
em suspensdo [6]. Como foi dito anteriormente, atainento da asma pode ser feito
recorrendo a dispositivos que se baseiam na gerded@erossol para administrar o
medicamento ao paciente. Utilizar este métodoveaagens, como o facto de ser seguro e
pratico, de ser de rapida accdo no alivio das srise reduzir reaccdes adversas ao
medicamento e de necessitar de doses mais pegienasdicamento, pois a absorcao é feita
nos pulmdes e portanto mais eficiente do que ptaswias. No entanto, a sua concepc¢ao
apresenta algumas dificuldades, principalmente dmuae pretende maximizar a deposicao do
medicamento nos pulmdoes.

Vérios factores afectam a deposicdo das partiquiaendo estes ser divididos em dois
grupos: factores determinados pelo paciente erigtdevido as propriedades do aerossol.
Este Ultimo grupo seré objecto de analise.

As propriedades globais do aerossol como a visadside a densidade variam
imperceptivelmente das do ar puro [7]. No entaasgpropriedades das particulas, como o seu
tamanho, forma e densidade influenciam o seu camapento.

A propriedade mais determinante na caracterizagamavimento de um aerossol e da sua
deposicdo é o diametro das particulas. Se estanfoto elevado, a deposicdo da-se
principalmente na boca e garganta, enquanto seariEytas forem demasiado pequenas,
serdo inaladas e exaladas havendo pouca deposisgmimdes. A quantidade de particulas
por unidade de volume (concentracdo do aerossale pambém afectar o destino das

9



Simulacdo do escoamento em inaladores para assatico

particulas, isto porque se a concentracdo do agrimssmuito elevada, pode provocar tosse
impedindo a sua inalacao.

O tamanho das particulas de um aerossol variatgate entre 2 nm e 100 um [6], mas para
serem eficazes no tratamento de doencas, necesigtatingir os alvéolos pulmonares e para
iIsso, 0 seu diametro deve ser menor do que 5 pnnjpprta referir que, em geral, quando se
utilizam aerossois para o tratamento de doenc#ss @sio sdo monodispersos (um dnico
didmetro de particulas) mas sim polidispersos, ® sjgnifica que contém particulas com
diametros diferentes. Esta variacdo de diametratéda estatisticamente sendo que se pode
aproximar a sua distribuicdo a uma distribuicaeriogmal ou entdo Roslin-Rammer [9].

2.3. Preparacdes Pressurizadas para o tratamento da asma

O tratamento das crises de asma pode, como foiiomamo anteriormente, ser feito com
recurso a preparacdes pressurizadas para inalaséms comecaram a ser utilizadas no
decorrer da década de 50 do século passado eawrsarno medicamento mais comum para
o tratamento das crises de asma [10]. A sua codoapdo mudou muito desde entdo, sendo
0S seus principais constituintes:

e Propelente ou propulsor;

* Recipiente;

» Valvulg;
* Actuador;
» Difusor;
» Aplicador;

+« Concentrado.

Seguidamente, estes componentes sédo descritos asndetalhe.

Propelente

Os gases propulsores podem ser comprimidos (Diddéd@arbono, Protdéxido de Azoto ou
Azoto) ou liquefeitos.

A medida que se utiliza o medicamento, a massaadedaninui. Assim, mantendo-se o
volume do recipiente a temperatura a que se ercongas, o que faz com que a presséao
diminua. Isto leva a diminuicdo da propulsdo e stce#gamento do leque de aspersédo até que
deixe de ser possivel conseguir expulsar o gasamea permanece no recipiente. Esta
diminuicdo da propulsdo deve-se ao facto de ossgem@primidos obedecerem a Lei dos
Gases Perfeitos.

Nos gases liquefeitos, esta diminuicdo da pres&@meorre, uma vez que obedecem a Lei de
Raoult, existindo equilibrio entre a fase gaso$igieda. Assim, a medida que as moléculas
de propelente vao saindo do recipiente, o equilibritre gas e liguido mantém a pressao

10
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constante no interior. Esta alternativa € maisctta para os farmacos pois garante um
transporte constante do medicamento.

Na escolha do propelente deve-se ter em contasaatacteristicas [11]:

» Toxicologia Benigna uma vez que o propelente corresponde a cerca9%e da
preparacao inalada para o tratamento da asma,e¥dtiyo que este ndo tenha efeitos
nefastos no paciente;

* Ponto de ebulicdo deve ser entre -30°C e -15°C. Fora deste inteqpatle levar a
uma atomizacdo insuficiente do propelente, levaaddormacdo de agregados
grosseiros da substancia activa do medicamente Boda conduzir a uma elevada
velocidade da pluma de aerossol, provocando, queguer outro caso uma deposicao
indesejada do medicamento, ndo atingindo os pulnoiek é absorvido na corrente
sanguinea;

* Solubilidade: dependendo do tipo de formulagédo, o medicameegxe der totalmente
soluvel ou totalmente insolGvel no propelente. S#stema propelente-medicamento
for apenas parcialmente sollUvel, pode ocorrer umstazacdo exagerada do
medicamento no interior do recipiente, comprometemdua expulsao.

* Na&o inflamaveis propelentes inflamaveis sdo muito perigosos éalpeente no caso
dos medicamentos inalados;

* Densidade:No caso de o medicamento ser insoluvel na fas@llcdo propelente, as
suas densidades devem ser semelhantes (tipicain2ritel), para que o medicamento
se encontre em suspensao no propelente, evitangoeseste se aglomere na parte
superior ou inferior do recipiente.

No passado, 0s propelentes que cumpriam 0S regglisdnteriores eram 0S
clorofluorcarbonetos (CFC11, CFC12 e CFC114, pa@ng{o). Em meados da década de
1980, provou-se que a utilizacdo exagerada de Cé&@nprometia seriamente a camada de
0zono, provocando a sua destruicdo e a perda decpéo contra a radiacao UV-B. Houve,
desde entdo, a substituicdo progressiva dos CFCeybms compostos, nomeadamente 0s
hidrofluorcarbonetos (HFC), também conhecidos pdrofiuoralcanos (HFA). De entre os
varios hidrofluoralcanos, os que mais se asseme#tta@FC11 e CFC12 sdo o HFA134a e o
HFA227ea. Com a introducdo destes novos propelergesora possuam algumas
propriedades parecidas com os CFCs, os medicamentg composicdo e a forma como
eram administrados ao paciente tiveram que serrmmefados devido a diferentes
propriedades de solubilidade dos medicamentos gstgpelentes e ainda pela diferente
forma de pulverizagcédo (como se viu na figura 4).

O sistema de propulsdo em estudo € uma suspens@suprada para inalacdo, cujo
propelente € o HFA134a.

Recipiente

Segundo a Farmacopeia Portuguesa VIII [12] os ietips para preparacdes farmacéuticas
pressurizadas devem ser estanques e resistentesssi@ interna. Deverdo ser também
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compativeis com o seu contetudo. No caso do sistemestudo, o recipiente (representado na
figura 5) € de aluminio.

Figura 5-Recipiente do sistema de propulsdo em esim

Valvulas

Neste tipo de aplicacdes, e como importa admimisinea dose exacta de medicamento ao
paciente, o inalador disp6e de uma valvula doseaclmmo a demonstrada nas figuras 6a) e
6b). Nestas valvulas, existe uma camara doseattetering Chambemna figura 6b), que
contém a quantidade de aerossol libertada numagiudo inalador e que corresponde a
uma dose. Considerando que a camara doseadora@@rancheia, quando se pressiona o
actuador, a mola comprime e o obturaddorg) isola essa camara do resto recipiente, e 0
conteudo da camara é libertado devido a diferemcprdssdes entre o interior da camara
doseadora e o exterior. Ao libertar-se o actuaalonola faz regressar o obturador a posi¢ao
inicial e da-se um novo enchimento da camara. @eli® do obturador € dimensionado
segundo o tipo de medicamento a administrar.

Core Base

/ Gasket
. i

Metering
Chamber

Spring

Ferrule

Seat (x2)

Figura 6a) e b)- Valvula doseadora de inaladores pa asmaticos [4].
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Actuador

O actuador corresponde a peca onde se exerce rpasa abrir a valvula e libertar o
contetdo do recipiente. No tipo de inalador estagachctuador € o conjunto do recipiente e

do aplicador. O recipiente encaixa no aplicadorimgse um contra o outro para abrir a
valvula (figura 7).

Figura 7-Actuador: Conjunto do Aplicador e do Recipente.

Difusor

O difusor (indicado na figura 8) é o orificio dddsado conteudo do recipiente, estando no
caso em estudo acoplado ao aplicador para a cavintazl.

Figura 8- Difusor do inalador.
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O difusor é responsavel pela formacdo do aerossoaalispersdo. Tipicamente, possui uma
geometria como a indicada na figura 9.

Figura 9- Geometria Tipica do difusor, representand® acoplamento com o recipiente

Aplicador

O aplicador € a peca plastica onde se insere pieateé e que possui também um adaptador
bocal. Neste caso exerce também funcéo de actu@daplicador esta representado na figura
7.

Concentrado

O concentrado contém a substancia, podendo estatettl ou parcialmente dissolvida ou

suspensa num determinado liquido ou em parte duefaate. O tipo de substancia activa e o
didmetro das suas particulas vai condicionar dign obturador e do orificio da valvula e

ainda o tipo de dispersdo. No caso do medicamemtees®tudo, a substancia activa € o
Salbutamol e encontra-se em suspensdo na fasgdidoipropelente HFA134a.

2.4. Abordagem CFD

Neste trabalho, a expulsédo do propelente do inafadestudado através de um modelo CFD.
O CFD é uma abordagem macroscopica do escoamentioides, onde as variaveis de
interesse, pressao, velocidade e temperatura, dstwitas por um conjunto de equacdes
diferencias (Equacbes de Navier-Stokes). SO emscesativamente simples é possivel
encontrar solucdes analiticas (por exemplo, esca@maminar num tubo circular), caso
contrario tém que se aplicar técnicas numéricasgdmsers meétodos mais utilizados as
diferencas finitas, elementos finitos e volumegds Em todos eles as equacdes diferenciais
14
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sdo aproximadas a um sistema de equacdes algélgimasédo posteriormente resolvidas em
pontos discretos no espaco/tempo.

Para desenvolver um modelo CFD é importante coraside

Equacdes Governantes- O ponto de partida de qualquer simulacdo CFD é a
identificacdo do conjunto de equacdes diferengarsiais envolvidas no escoamento
em estudo;

Método de Discretizacdc- Os métodos de discretizagcdo mais comuns sao adblét
das Diferencas Finitas, o Método dos Elementostdsné o Método dos Volumes
Finitos.

Discretizacdo do dominio de escoamento (Malha Numiéa) — Definicdo do
dominio computacional para pontos, elementos ouwe$, dependendo do método
de discretizacdo adoptado. E importante considerigwo de malha (estruturada ou
nao) e a densidade da malha.

Condicao de Fronteira —Define-se as propriedades do escoamento nas fiastei
como na entrada ou saida.

Esforco e Convergéncia- E necessario considerar a densidade da malhargér®s

de convergéncia pois estes influenciam directamardealidade da solugcéo. Se por
um lado, a escolha de uma malha demasiadamente fanéérios de convergéncia

muito apertados conduz a uma solugcdo com maioidgqul, pode, por outro lado,

levar a tempos de computacdo demasiado elevades pogle ndo ser desejavel.

Ha pois que ter em conta que os resultados daapdwICFD s&o aproximados e ndo exactos.
As razbes para que os resultados obtidos n&o uephigxactamente a “realidade” séo:

As equacdes diferenciais podem conter aproximagdédealizacoes;
Séo feitas aproximacgdes no processo de discretifgdcatura);

Séao usados métodos iterativos para resolver ag@egiaiscretizadas, e para estas se
aproximarem cada vez mais a solucdo real sdo rem@sssnuitas iteracdes, o que
pode tornar 0 processo excessivamente moroso.

Existe uma incerteza em relacdo as condicOes deeira e aos parametros da
simulacao (por exemplo propriedades fisicas).

7

Mediante estas limitagdes, € importante ter emacone os resultados obtidos devem ser
interpretados de forma critica, pois sabe-se ddpague estes sao aproximacdes da realidade.
Pode-se no entanto, melhorar a qualidade das sslu€@onsegue-se isso melhorando os
modelos matematicos, de discretizacdo, usando maia#s finas, ou aumentando a duracao
do processo iterativo. Estas melhorias resultanmsemuentemente no aumento recursos
computacionais da maquina que realiza a simulagéama simulacdo CFD, € importante
entdo, encontrar uma situagdo de compromisso estrecursos computacionais e a preciséo
das solucdes encontradas.

15



Simulacdo do escoamento em inaladores para assatico

2.4.1. Ferramentas utilizadas

O dominio computacional e a respectiva malha foradg utilizando o GAMBIT
(v.2.3.16,Fluent Inc., Lebanon, USA). A base dakmscdo tipo de malha e da sua densidade
teve por base a pesquisa bibliogréfica e a definilgd metas da simulacéo.

As propriedades fisicas dos fluidos foram obtida® ©s dados termodinamicos do software
EES (v.8.172-3D F-Chart Software, Madison, USA).

A solucéo do problema foi obtida com o programa ENJ (v.6.3.26, Fluent Inc., Lebanon,
USA). Este programa simula os escoamentos, basesgndo Método dos Volumes Finitos
[13]. Assim, o dominio é dividido em varios volumds controlo finitos, definidos pela
malha numérica e as equacdes diferenciais séo ia@das a um sistema de equacdes
algébricas, sendo estas resolvidas nos pontoettiscia malha numérica. Os principios de
conservacdo definidos no modelo matematico sdoeitagps em todos os volumes de
controlo assim como no dominio completo. Para detalhcerca do método dos volumes
finitos, refere-se o leitor para [14]
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3. Modelo Matematico

Para a definicAho do modelo matematico, partiu-seobservacao directa expulsdo do
medicamento do inalador. Foram feitas algumas stfEs Considerou-se o escoamento
compressivel, turbulento e axissimétrico. Como asaale medicamento € muito pequena
comparativamente com a massa de propelente, n@orsederou a presenca deste, mas
somente a expulsdo do propelente do inalador atdwérificio do difusor. Para a simular a
dispersdo do propelente no ar utilizou-se um modelcescoamento bifasico com a fase
continua (o ar) e a fase discreta (o propelentefinid-se entdo o modelo matematico a
utilizar, como sera explicado nas subsecc¢des seguin

3.1. Modelacéo da Fase Continua (Ar)

O escoamento do fluido € regido pelos principioga@servacdo de massa, conservacao da
quantidade de movimento e conservacéo da energiag¢ées de Navier-Stokes)

Conservacgédo de massa:

2 +9(pi) =0 (1)
Conservacao da quantidade de movimento:

5 (P9 + V- (o) + Vp =V (T) = pg = 0 @

T=u|(V5+V5") -2V 3| (3)
Conservacao da energia:

2 (pE) + V- (8(oE +p)) = V- (kefvr + (7 v)) )
onde:

E=h—§+§ 5)

Para resolver as equagfes 1 a 5 sdo necessarieen@igsdes fronteira adequadas. As
condicOes fronteira aplicadas no trabalho estaboaxjas na seccéo 3.7.

3.2. Modelo de Turbuléncia

O escoamento do jacto do inalador estudado é miginge turbulento e possui uma série de
caracteristicas diversas, sendo de realcar assegjli5]:

» Irregular, aleatério e cadtico: O escoamento consiste num espectro de escalas de
turbuléncia diferentes, cujos vortices maiores sf0 ordem da geometria do
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escoamento, sendo os menores dissipados em enegina através de tensdes
viscosas. Nao obstante este caracter cadtico,cam&nto turbulento é descrito pelas
equacOes de Navier-Stokes;

« Difusividade: Esta aumenta nos escoamentos turbulentos, o guifice que a taxa
de dispersdo das camadas limite, jactos, etc, aandemedida que a turbuléncia do
escoamento se torna mais intensa;

e Tridimensionais: Os escoamentos turbulentos sdo sempre tridimenmnsioda
tratamento 2D das variaveis de escoamento comoaséeinporais representa uma
aproximacéo simplificada;

» Dissipacdo: o escoamento turbulento é dissipativo, o que sggnifjlue a energia
cinética contida nos vértices mais pequenos € foanada em energia interna. Por
sua vez, os vortices mais pequenos recebem eroémgisca dos vortices ligeiramente
maiores e assim sucessivamente;

Devido a estas caracteristicas, a simulacdo deamsuos turbulentos apresenta uma
complexidade mais elevada comparativamente comaesa@os laminares. De entre os
métodos de modelacdo de turbuléncia destacamBseect Numerical SimulatiofDNS), o
Large Eddy Simulatio(LES) e os métodos deeynolds-Averaged Navier-StokBANS).

No DNS, as equacoOes de Navier-Stokes e da congid@igéo resolvidas numericamente, sem
aplicacdo de qualquer tipo de modelo. Sendo assinmétodo mais preciso requerendo no
entanto uma malha muito fina, inferior & escaldudbuléncia. A caracteristica dindmica do
escoamento turbulento é capturada utilizando pegueerturbacdes na fronteira do dominio.

O LES é um método de simulacdo tridimensional eregime ndo permanente. Requer
também elevados recursos, ainda que muito inferi@aos requeridos pelo DNS, isto porque,
neste modelo, s6 os grandes vortices sdo calculdidestamente (por DNS) e os mais
pequenos sdo modelados[16].

A abordagem RANS é um grupo de métodos para modslgropriedades “médias” do

escoamento turbulento. Em geral, requerem menopotata calculo e reduzidos recursos
comparativamente com 0s outros dois métodos. Nesgtalho, o RANS foi utilizado para

simular o escoamento turbulento do jacto. Seréafistutido mais pormenorizadamente.

Neste método, as variaveis do escoamento sdo destaspem componentes médias e
flutuantes, no caso da velocidade por exemplo:

vi=v;+v; , (6)
tal que

7 = %f;‘)” v;dt (7)
e

v'; =% ;0” vidt =0 (8)

onde?; e v'; sdo as componentes média e flutuante da velogidesigectivament, € é o
intervalo de tempo. Fazendo o0 mesmo para as restaatiaveis, sendo entdo introduzidas
nas equacoes de Navier-Stokes.
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ap d _

3t T o, PV = ©
9 — 7 a av, 07, 2. 0w d 7

7 (%) + 5 (057) = =32+ - E (G + 5230 )l ax; (TPV)) (10)

Na equacgdo 10 o ultimo termo representa os efdaotirbuléncia. Trata-se das tensfes de
Reynolds—pv',v',, as quais devem ser modeladas para se podergeaciguacédo 10. Isto €
feito através da Hipotese de Boussinesq que seztraalseguinte equacao:

— v, d 0
—pv' V) = <a_z] + azjl) (pk + u V") 8 (11)

Dentro da abordagem RANS, existem véarios modelasid@léncia. A diferenca primordial
destes modelos reside na forma como é calculadscasidade turbulenta,. Um dos mais
conhecidos modelos de RANS é&e- ¢. Neste modelo, a viscosidade turbulenta é calaulad
por:

kZ
e = pCyu— 12)

Sendo que nesta simulacao, foi utilizada uma vegidenominada por modeRealizable
k — €. Assim, a escolha prendeu-se com a ja utilizaggiqarte de outros autores [17], [18]
em problemas semelhantes e com o factoRdalizablek — ¢ produzir previsbes mais
precisas da taxa de dispersao de jactos, quer plagocirculares[13]. A diferenca entre o
modeloRealizablek — € e os restantes modelés- € (Standarde RNG) € que o termG,
nao € considerado como constante. O método del@@led, pode ser encontrado em [13].

Os termosk (energia cinética turbulenta) € (taxa de dissipacdo da energia cinética

turbulenta) sdo variaveis locais de turbuléncialearalculadas de forma semelhante as outras
variaveis do escoamento (velocidade, pressao, ramopa) através de equacdes de transporte.
A forma dessas equacdes esté referida em [13].

3.3. Modelacéo da Fase Discreta (HFA-134a)

Como o problema em questdo envolve a caracterizdgadispersdo de um aerossol, &
imperativo caracterizar o percurso das particulaspapelente a partir da sua saida do
inalador. Para tal pode utilizar-se o0 modelo de fdiscreta do FLUENT (DPM). A validade

deste modelo é justificada, pois a fraccdo volumitza injeccdo € muito pequena,
comparativamente com a da fase envolvente.

Ao simular a fase dispersa, véarias suposicbes fofaitas: as particulas sdo inertes,
adiabaticas, esféricas e de diametro constantesbl@onsiderou a evaporacao das particulas
nem a colisdo entre elas. Sendo assim, a trajactércada particula é calculada considerando
que a unica forca exercida sobre a particula éca fibe arrasto, num referencial Lagrangiano:

d
=2 = ¢y (v —v) (13)
Na equacédo 13), € calculado a partir de:
_ 18u CpRe
$p = 2 0 (14)
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Nesta ultima equacgéag, representa a viscosidade efectiva do fluido da éamtinual, € o
coeficiente de arrasto da particula (calculado pedtodo descrito em [13]),, € o diametro

da particula &e € o nimero de Reynolds relativo, definido por:

Re = W (15)

Para caracterizar 0 seu movimento, a equacao t&pme ser integrada. Uma boa regra para
definir o nUmero méximo de passos para a integrdedsa equaca®ax. Number of Steps
sera que, para que a particula atravessH aglulas do dominio na direccdo axial, este
namero maximo de passos € igual ao factor de cameptd do passdSfep Length Factdr
multiplicado porN. Assim, definindo-se unstep Length Factode valorl0 e considerando
que se espera que a particula atravesse cercaddeklas na direccdo axial, obtemos um
Max. Number of Stepke 6000.

Como o escoamento é turbulento, é necessario easid efeito da turbuléncia na disperséo
das particulas.

Para estimar o efeito do escoamento turbulento isperddo das particulas, além da
velocidade média da fase continua, € necessaritbétamfazer uma amostragem da
componente flutuante (ver equacdo 6) da velociddde-LUENT, a velocidade flutuante é
calculada assumindo isotropia pela seguinte exgoess

V=g [ (16)

em qued € uma variavel aleatéria normalmente distribuidaéea energia cinética turbulenta
local, proveniente do modelo de turbuléncia utdiz& — € no presente caso.

Para calcular a trajectoria da particula é tambéoesséario estimar o tempo que a particula
permanece num vortice turbulento. Neste intervadotampo (conhecido pdragrangian
integral time scal¢19]), a velocidade da particul@,(+ v',) permanece constante.

T, = [ L2V et 4 17)

0 (vlz

p)

Para particulas pequenas movendo-se com o fluidel.WENT estima este intervalo de
tempo como sendo [13]:

TL = CLS f (18)
onde(C; é uma constante.O manual do FLUENT recomendaCgue 0,15 se se utilizar o
modelo de turbuléncika — €.

Para um modelo mas realista foi activada a of@edom Eddy Lifetimegue define assim
gue o tempo de existéncia de um vortice seja aleatéste tempo € calculado entdo por:

T, = —T log(r) (29)
onder € um numero aleatério entre O e 1.

A particula pode migrar de um vortice para outrtesammlo seu desaparecimento. Se o tempo
que a particula leva para migrar de um vértice pateo for menor do que o tempo de vida
do vortice, tem-se

teross = —TIn (1 - L—e> (20)

T|v—vp|
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Em quet representa o tempo de relaxacdo da particula eepresenta a escala de
comprimento de turbuléncia. [19]. Para mais detatbéere-se o leitor para [13].

A injeccao das particulas foi feita através datma do dominio de escoamento considerada
como entrada de pressdo. Desta forma sera feitanjetgdo de particulas a partir de cada
face da superficie definida. E necessario entfoaidat propriedades deste modo de injecgéo,
como sendo a temperatura do propelente e o diangztso particulas. Como nao foi
considerada a interaccao entre as fases discretastiauas, ndo foi necessario especificar o
caudal massico. Quanto ao diametro das particcdasjderaram-se 3 valores pertencentes ao
intervalo dos didmetros respiraveis (ver seccad. Zansiderou-se também que a injeccédo
seria feita na direccdo normal a superficie dedinfks propriedades da injec¢do sao indicadas
na tabela 1.

Tabela 1-Propriedades da Injeccéo.

Propriedade Valor

Superficie de Injeccao Inlet (ver seccéo 3.7)
Diametro das Particulas (um) 1;3e5

Temperatura (°C) 25

3.4. Dominio de Escoamento e Condi¢cOes de Fronteira

A escolha do dominio do escoamento e da malha maninfluéncia directa na resolucao do
problema. A partida, a malha 6ptima deve ser srfteimente fina para captar todos os
detalhes do escoamento, ja que uma malha muitsegrasaumenta os erros de aproximacao.
Por outro lado, uma malha demasiado fina leva aagselucdo demore muito tempo a ser
obtida. A geometria da malha tem que se aproxing@anetria do dominio do escoamento.
Para tal, recorrendo & observacéo directa do eszuanma andlise das imagénssultantes da
filmagem e conversao eframesdo respectivo filme da injeccéo (figura 10) e alip@&o dos
componentes do inalador, seleccionou-se o dom@esdoamento patente na figura 11,cujos
pormenores, podem ser observados na figura 12.

! Estas imagens, cuja sequéncia se mostra da figura 10 foram obtidas no ambito deste trabalho.
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Figura 10- Sequencia de imagens da actuagdo do iadbr em estudo obtidas no &mbito do presente trabab.

Figura 11-Dominio de escoamento cotado.

l==1 i

Figura 12-Pormenor do dominio de escoamento cotado.
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Como se trata de uma geometria simples e comoisseltiizar o Método dos Volumes
Finitos como método de discretizacdo, optou-se piiaacdo de uma malha estruturada, o
que permite que se obtenham resultados de mellalidgde com menor utilizacdo de
recursos computacionais.

Uma vez definido o dominio do escoamento e o tiponthlha, utilizou-se o software
comercial GAMBIT para definir a malha numérica gizdr na simulacdo. Nas zonas onde o
jacto se desenvolve (central e interior), esperammaiores gradientes de velocidades. Assim,
nestas zonas do dominio aplicou-se uma malha mnaisNas zonas mais afastadas do jacto
usou-se uma malha menos refinada. Obteve-se asaenmalha estruturada com 70000
células, indicada nas figuras 13 e 14.

Grid Jul 12, 2009
FLUENT 6.3 (axi, pbns, rke)

Figura 13-Malha utilizada na simulagéo.
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Grid Jul 12, 2009
FLUENT 6.3 (axi, pbns, rke)

Figura 14-Pormenor do difuso e bocal na malha.
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Nas figuras 15 e 16 ilustram-se os tipos de coondd@ fronteira aplicados para a fase
continua.

Saidade Presséo..\...________

b1

Parede

Grid Jul 12, 2009
FLUENT 6.3 (axi, pbns, rke)

Figura 15-Condigdes de fronteira aplicados na fassntinua.

Parede
Entradade
Pressdo =5
——_Eixo de Simetria
Grid Jul 12, 2009

FLUENT 6.3 (axi, pbns, rke)

Figura 16-Condicdes de fonteira aplicadas para a $é& continua junto do difusor.
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Na tabela 2 podem ser consultadas as condi¢coesrdeifa utilizadas para a saida de presséo
e entrada de pressao, respectivamente.

Tabela 2- Propriedades das condicdes de fronteira datrada e saida de presséo.

Entrada de Pressdo Saida de Pressdo
Propriedade Valor Propriedade Valor
Press&o 5,6 X 10° Press&o 0
Manomeétrica (Pa) Manomeétrica (Pa)
Intensidade da 10 Intensidade da 4
Turbuléncia (%) Turbuléncia (%)
Escala de 3,5x 1075 Raz&o de 10
Comprimento de Viscosidades ()
Turbuléncia (m)
T t °C
Temperatura (°C) 25 emperatura (°C) 25
. e . Ti ica Escape
Tipo de Condicao de Injeccao ipo de .Condlgao de P
. Fronteira da fase
Fronteira da fase .
i Discreta
Discreta

A pressao de entrada indicada na tabela 2 corrdeparpressdo de saturacdo (relativa) do
HFA 134a a temperatura de 25°C. A intensidade dul@ncia foi assim escolhida devido a
presenca da entrada do jacto de propelente, cogavida em [20]. A escala de comprimento
da turbuléncia l) foi calculada através da equacdo (21). Os valoeesntensidade de
turbuléncia e a razdo de viscosidades referentmicia de pressdo foram escolhidos para
garantir uma zona sem turbuléncia, de acordo cdin [1

1 =0,07D =3,5x%x105m, (21)
ondeD é o diametro do orificio de entrada.

Para a parede, considerou-se gque as particulageflantidas nesta.

3.5. Materiais

Para definir as propriedades dos materiais, benoates condi¢cdes de fronteira a utilizar €
necessario compreender com mais pormenor os fem@nenvolvidos na expulsdo do

propelente do inalador. A saida do propelente dtador corresponde a injeccdo de um
liquido, o HFA 134a, que se encontra a temperaitmesférica (25°C) e com uma pressao
igual a sua presséo de saturacdo para 25°C, pénzoafera, o ar calmo a 25°C. Considerou-

se também que o titulo do HFA 134a seria zero dstaotalmente liquido no interior do
recipiente.
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Ao sair do recipiente, o propelente, transportamaeedicamento, passa pelo difusor e forma
goticulas dispersas no ar. Forma uma fase dispense fase continua (o ar). Devido a
peguena massa do medicamento, comparativamenta donpropelente, ndo se considerou o
transporte deste pelo propelente.

Mais tarde, as goticulas de HFA 134a irdo passaesiado saturado ao estado de vapor
sobreaquecido, vaporizando-se como se verificaguaaf 17. No entanto, para efeito desta
simulagédo, as goticulas de propelente foram corsglds como inertes e ndo foi contabilizada
a vaporizacdao do mesmo.

500 R1I34a

450 P
400} /

350+

TIK]

Interior do recipiente

300+ s

2501

101.3kPa

200 N L i i " L

-0,25 0,00 0,25 0,50 0,75 1,00 1,25 1,50
s [kJ/kg-K]
Figura 17-Diagrama T-s do R134a com a evolugéo teodinamica do propelente.

1,75

E necessario referir que foram feitas algumas dersides acerca destes dois fluidos.
Considerou-se 0 ar como sendo um gas perfeito lemasse também que o HFA134a no
interior do recipiente se encontrava no estadoraddua temperatura de 25°C e que 0 seu
titulo era zero, conforme atras referido.

Assim, para o ar, utilizaram-se os valores que BT possui na sua base de dados de
materiais, valores esses que sdo enunciados rla Gabldo caso do HFA134a, e como nao

consta na base de dados de materiais do FLUENiEoutise o software EES para obter as

propriedades fisicas do propelente para a temparattitulo indicados acima e criar um novo

material. As propriedades do HFA13a fluido e pafi@stao indicadas na tabela 4.

Tabela 3-Propriedades Fisicas do Ar.

Propriedade Valor
Massa Volumica(kg/m3) p = p/RT
Calor Especifico(kJ/kg. K) 1,006
Condutividade Térmica (W /m.K) 0,024
Viscosidade(kg/m.s) 1,789e-05
Massa Molecular(kg/kmol) 28,97
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Tabela 4-Propriedades Fisicas do HFA134a.

Propriedade Valor
Massa Volumica(kg/m3) 1207
Calor Especifico(kJ/kg. K) 1,424
Condutividade Térmica (W /m.K) 0,083
Diametro das Particulas(pum) 1;3e5
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4. Apresentacao e Discusséo de Resultados

Nesta seccdo irdo ser analisados os resultadagntfe ao jacto de aerossol incluindo o
escoamento da fase continua e as caracteristioagegjecas e de velocidade do escoamento
da fase discreta, para varios valores do diametsopdrticulas. Alguns dos dados obtidos
neste trabalho serdo comparados com resultadosiregpéais obtidos em [21] e [22] para
desta forma validar o modelo utilizado. De refepire a solugdo da simulagdo convergiu
passadas cerca de 28000 iteracdes, sendo quéoeatagealizadas até que o erro do balanco
massico nas fronteiras do dominio ser inferior a 1%

4.1. Escoamento da fase continua

O escoamento da fase continua é a expansao sebdaabm uma pressao absoluta de 660
kPa até a pressdo atmosférica. Esta expanséo,cproeomo se observa na figura 18, o
escoamento do ar, atingindo uma velocidade maxers00 m/s imediatamente junto a saida
de presséao, o que conduz a um nimero de Mach A@éds8e local.

5.06e+02
4.80e+02
4.55e+02
4.30e+02

4.05e+02
3.79e+02
3.54e+02
3.29e+02
3.03e+02
2.78e+02
2.53e+02
2.28e+02
2.02e+02
1.77e+02
1.52e+02
1.26e+02
1.01e+02
7.59e+01
5.06e+01
2.53e+01
0.00e+00

Contours of Velocity Magnitude (m/s) Jul 12, 2009
FLUENT 6.3 (axi, pbns, rke)

Figura 18- Contornos da velocidade da fase continyar) nas imediacdes do inalador.

Com o intuito de comparar a velocidade do ar cordaa particulas, obtiveram-se as
velocidades médias para distancias axiais de 7@nldo orificio do difusor as velocidades
médias indicadas na tabela 5 e ainda os perfieldeidades axiais para as localiza¢cbes axiais
de 2,5-17,5 mm do bocal representados nas fig@as2P. Deve referir-se que nestas figuras,
a posicao indicada nos eixos verticais represeptsigao radial.
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Tabela 5- Velocidade média do escoamento da fase tinoa (ar) para varias localizagdes axiais.

Distancia ao orificio do difusor (cm) Velocidade Mdia (m/s)
7 8,15
8 7,88
9 7,60
10 7,33
11 7,08
- ine-2. 5mm
3.00e-02 —
2.50e-02 —
2.00e-02 —

Position 1.50e-02

(m)
1.00e-02
5.00e-03 <:J
ooo-oooo-ooo. e 0, , .
L A .

0.00€+00 : : . : : ‘ hALL N

-10 0 10 20 30 40 50 60 70

Axial Velocity (m/s)
Axial Velocity Jul 12, 2009

FLUENT 6.3 (axi, pbns, rke)
Figura 19- Velocidades axiaivs Posi¢ao radial para uma distancia axial de 2,5 mmo bocal.
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Axial Velocity Jul 12, 2009
FLUEMNT &.3 {axi, pbns, fke)

Figura 20- Velocidades axiaivs Posi¢éo radial para uma distancia axial de 7,5 mmo bocal.
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Figura 21- Velocidades axiaivs Posi¢ao radial para uma distancia axial de 12,5 muio bocal.
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[ ® Jine 17 Emm ]
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Figura 22- Velocidades axiaivs Posi¢ao radial para uma distancia axial de 17,5 mio bocal.

Na figura 19, a velocidade axial maxima do jactd fibservada junto do eixo
(aproximadamente 66m/s). Até aproximadamente unstardiia de 5 mm do eixo, a
velocidade caiu até valores da ordem dos -5 migdoaeo desenvolvimento de uma zona de
recirculacdo causada pela turbuléncia. Fora demsa de recirculacdo, a velocidade axial
aproximou-se de zero. Afastando-se do bocal, a zmaecirculagdo desapareceu e a
velocidade axial maxima baixou. Por exemplo, pastadcias axiais de 17,5 mm do bocal,
essa mesma velocidade maxima baixou para cerc2 nhés3 metade do que se observou para
2,5 mm de distancia.

4.2. Velocidades do escoamento da fase discreta

Para analisar a influéncia do diametro das pasas$cula velocidade, determinaram-se 0s
valores das velocidades axiais para varias locd@esaxiais.

Calculou-se a média das velocidades instantanéas;ed; 10 e 11 cm do orificio do difusor
para os varios diametros de particulas consider&osesultados sdo apresentados na tabela
6 e na figura 23. Verifica-se que a velocidade duncom o aumento da distancia axial ao
orificio e que aumenta para diametros de particukisres.
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Tabela 6-Velocidades médias de diferentes didmetrds particulas a vérias disténcias do orificio do flisor.

1pum 3 um 5um
X (cm) Umed (m/s) Umed (m/s) Umed (m/s)
7 14,18 15,80 16,31
8 12,19 14,28 15,33
9 11,79 13,05 12,76
10 10,78 10,58 11,21
11 9,52 11,08 9,38
20
15
0 L 4
S~
E
o ¢ °
2 & @ 1um
E 10 N
2 x 3um
3
S S5um
S
()
>
5
0 T T T T T 1
6 7 8 9 10 11 12
Distancia ao orificio do difusor (cm)

Figura 23- llustragdo da Velocidade da particulass.distéancia ao orificio do difusor para 3 didmetrosle particula
diferentes.

Deepak e outros, em [22], obtiveram experimentatenas velocidades da pluma para quatro
formulagbes diferentes do medicamento. Utilizaransturas de HFA134a com Varios
surfactantesdiferentes com valvulas doseadoras de 50 e 1@cpmpararam os resultados
obtidos com um inalador cujo propelente era um GF@ortanto de esperar que a presséo de
vapor da mistura HFA134a-surfactante seja diferdatdo HFA134a puro.

Para comparar os resultados obtidos neste tralzalho os obtidos em [22], é portanto
necessario ter em conta que, embora se espereltadesuda mesma ordem de grandeza, a
simples diferenca entre a formulacdo utilizada maulacdo e dos dados experimentais

? Surfactante é um composto caracterizavel pela capacidade de alterar as propriedades superficiais e
interfaciais de um liquido.
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conduz a resultados diferentes. Na figura 24 imdisa os resultados obtidos em [22], sendo
que as formulacdes DT-1 e DT-2 sdo as que utilizdimulas doseadoras de 100 pl (um

volume que permite administrar 90 g de medicameat@omo no inalador estudado neste

trabalho) e DT-1 é a que apresenta menor concé@otide surfactantes, aproximando-se mais
ao caso em estudo no presente trabalho.

o L, &
:\\\ <150 = .DT-1

T [ V]
“w % A .DT-2
"‘--t>\ 2100 2 v DI
Y ® -DT4

i =

' g ® .VENTOLIN
- 5.0 o
i =

T S R R 0.0
7 8 9 0 n

Di-st;%ncia ao orificio do inalador (cm)
Figura 24-Velocidade vs distancia para diferentespos de propelente (adaptado de [22]).

Comparando as figuras 23 e 24, observa-se que gsalacalizacdes mais proximas do
difusor, as velocidades obtidas experimentalmentea esimulagédo sao aproximadas. No
entanto, quando nos afastamos do difusor, versigicgue na simulacdo, as velocidades se
mantém mais elevadas do que nos dados experimeamtdis decrescem até proximo de zero.
Na simulacdo ndo se considera a evaporacado désupestde propelente, o que na realidade
ndo acontece. Esta evaporagdo ir4 acontecer gnaehg, aumentando com o tempo de
exposicdo do propelente as condi¢cdes atmosféramaseja, quanto mais o0 jacto avanca
axialmente, maior sera a massa de propelente qaeap®ra. Esta simplificacdo é uma das
possiveis explicacdes dos valores tao dispares estlados da simulacéo e os experimentais
para localizagbes axiais maiores e a sua proxiraigada localizacdes menores.

Obtiveram-se também na simulacéo os perfis de Medes axiais a 2,5; 7,5; 12,5 e 17,5 mm
do bocal para os didmetros de particulas considsradstas localizacdes axiais foram
escolhidas parar melhor comparar os resultadosdashbtcom os dados experimentais
provenientes de [21]. Neste capitulo apenas sesaqm@m os perfis de velocidades para
particulas com 1 um de diametro, figuras 25 a &&nelo os restantes perfis inseridos em
Anexo.

Na figura 25, a linha de regresséo aproxima-s@l@eas de velocidade na ordem dos 65 m/s
junto ao eixo de simetria.A medida que a distanmital aumenta, as velocidades diminuem
até cerca de 20 m/s, a 3,5 mm do eixo de sim&de uma distancia axial de 17,5 mm, as
velocidades axiais méximas (junto ao eixo de siaje&r minimas (para uma distancia radial
de 6 mm) diminuem, aproximando-se de 35 e 15 mfgectivamente. Comparando-se 0s
perfis de velocidades para os varios didmetrosadcplas, conclui-se que as velocidades
aumentam com o aumento do diametro das partidalas, que ja se tinha também concluido
para as velocidades médias das particulas pa@sdatalizacbes axiais.
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Distdncia ao eixo de Simetria [mm)
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Velocidade Axial (mfs)

Figura 25-Perfil de Velocidade Axial obtido a 2,5 mm do bocal para particulas com 1 pm de diametro. Anha
representa uma regressao polinomial de 2° grau.

Distdncia ao eixo de Simetria (mm)
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Figura 26-Perfil de Velocidade Axial obtido a 7,5 nmm do bocal para particulas com 1 pm de diametro. Anha
representa uma regressao polinomial de 2° grau.
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Figura 27-Perfil de Velocidade Axial obtido a 12,5nm do bocal para particulas com 1 um de didmetro. Anha
representa uma regressao polinomial de 2° grau.
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Figura 28-Perfil de Velocidade Axial obtido a 17,5nm do bocal para particulas com 1 pm de diametro. Anha
representa uma regressao polinomial de 2° grau.
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Estes perfis de velocidade serdo comparados comladss provenientes de [21], onde,
recorrendo a técnicas de velocimetria por imagengadticulas (PI1V), o autor da referida tese
obteve os campos de velocidades para o escoamemtdanaadores para asmaticos
pressurizados, com e sem caudal auxiliar de acolirantdo os perfis de velocidades axiais
instantaneas para distancias axiais de 2,5; 7,5, d217,5 mm do bocal e para intervalos
temporais compreendidos entre 1,3 e 100 ms apéwiacdo do inalador. Para comparar os
dados obtidos na simulacdo com os dados experirmetgg21] usou-se apenas o perfil de
velocidades obtido 2 ms depois da actuacdo dodoaladd escolha de apenas este perfil
prende-se com o facto de, tendo considerado nestdagdo o escoamento permanente,
considera-se que apdés 2 ms a maior parte da magsdarda de aerossol se encontrava ainda
entre os 2,5 e 17,5 mm apdés o bocal, sendo estiad que mais se aproxima da
simplificacdo feita no presente estudo. Apreseatara figura 29 o referido perfil de
velocidades obtido em [21]. De notar que nestardigiepresentam-se dois perfis de
velocidade para cada localizacdo axial, no entadto perfil marcado com cruzes interessa
pois é o unico para o qual ndo se utiliza caudahrdauxiliar, tal como o simulado neste
estudo.
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L i k
ee
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- g
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)t I L) s o T s Ly O L — 3
0 20 40 6D 0 ZD 40 60 0 20 40 6D 0 2D 40 60

Velocidade Axial (m/s)
| 1 l | d
25 75 125 175
Distancia axial a partir do bocal (mmm)

Figura 29- Representacao do perfis de velocidadesgiais para vérias localizagdes axiais 2 ms ap6s aatéo do
inalador (adaptada de[21]).

Uma vez mais observa-se uma discrepancia entraloes obtidos na simulagéo e os valores
experimentais de [21]. No entanto, essa diferengeor para diametros de particulas mais
reduzidos. Os perfis de velocidades obtidos nalagAo aproximam-se dos experimentais
para diametros de particula de 1 pm. Isto podedseido a ndo se ter considerado a
evaporacao das particulas de propelente na sinaulagdvaporacédo ira conduzir na realidade
a uma diminuicdo do diametro das particulas. Natesseonsiderado o modelo de coliséo
entre as particulas pode também conduzir a edE®mtas. Quando colidem, as particulas
podem dividir-se, originando particulas com diametrferior ao original, o que poderia
conduzir a resultados mais aproximados dos dadueviexentais.
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Da analise da figura 30 pode também observar-se @uescoamento do jacto €
aproximadamente axissimétrico, validando esta scgosfeita na definicho do modelo
numeérico.

4.3. Caracteristicas geométricas do escoamento da faseateta

Para analisar as caracteristicas geométricas dacég do propelente vao utilizar-se dois
parametros: o angulo de abertura e a orientagcaspday. Indica-se na figura 30, uma
representacao tipica do angulo e direccao do spray.

1 '|-|_-="=:.' — T R
| 1 b e Angulo do Spray

e ra——— it g

S . = i IR o S = Direccio do sprav

Lomté do Spray

Omficio do Difusor Pomto de Velocadade Maxoma

Figura 30-Angulo e Direccéo do spray (adaptada del]).

Em qualquer perfil vertical do spray, o seu limételefinido como o ponto onde o valor da
velocidade diminuiu para metade da velocidade maxit]. Assim, os limites do spray num
determinado numero de perfis verticais podem sestajos a uma curva. O angulo entre estas
curvas (uma para a parte positiva do eixo de simetoutra para a parte negativa) constitui
entdo o angulo do spray. Como o problema tratadterieabalho € axissimétrico, apenas se
vai considerar o angulo entre a curva de limitespi@y e o eixo de simetria (meio-angulo de
spray). No entanto, este método, devido ao limitadmero de particulas injectado (40
particulas) revela-se impossivel, porque sende@edido turbulenta altamente aleatoria, ndo
se dispOe de dados suficientes para tragar tahc@ptou-se por definir apenas a posi¢céo da
particula mais afastada do eixo para dessa fornteagar a curva. Recorreu-se também a
andlise das imagens obtidas da expulsdo do meditarde inalador em estudo para tracar
este angulo.

De forma similar, as localiza¢cdes em varios perégicais de velocidade da particula cuja
velocidade é maxima, podem ser ajustadas a uma,@emdo que o angulo entre esta curva e
0 eixo de simetria constitui a orientacdo do spii@mbém devido ao limitado numero de
particulas, optou-se por definir as localizacdes particulas mais proximas do eixo de
simetria para definir a direc¢do do spray.

Nas figuras 31 a 33 representam-se as trajectdaimparticulas de propelente com diametros
de 1, 3 e 5 um. Utilizam-se estas figuras paraestimativa do angulo do spray.
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Figura 31- Angulo da Disperséo das particulas comi@imetro de 1pm.

4.01e+02
3.81e+02
3.60e+02
3.40e+02
3.1%e+02
2.98e+02
2.78e+02
2.57e+02
2.37e+02
2.16e+02
1.95e+02
1.75e+02
1.54e+02
1.34e+02
1.13e+02
9.24e+01

7.18e+01

5.12e+01

3.06e+01

1.00e+01

-1.06e+01

Particle Traces Colored by Particle X Velocity (m/s) Jul 13, 2009
FLUENT 6.3 (axi, pbns, rke)

Figura 32-Dispersao das particulas com diametro d&um e identificacdo consoante o tempo de permanéacio
dominio de escoamento.
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Figura 33-Dispersao das particulas com didmetro dgum e identificagdo consoante o tempo de permanéacio
dominio de escoamento.

A observacao das figuras 31 a 33 apenas d& umaagéi do angulo de abertura do spray,
ndo se conseguindo obter informacdes acerca dec@ledo mesmo. E necessario entédo
analisar os dados referentes a dispersédo dasytasti®ara tal, consideraram-se varios perfis
verticais no dominio, a partir do bocal do inaladendo-se chegado aos valores indicados na
tabela 7. Recorre-se também, para obter mais usgadecomparacéo dos resultados obtidos
na simulacdo a analise das imagens reais do esotmarpara obter o angulo do spray.
Obteve-se obtido um angulo de 19°, como se podengrsna figura 34.

Figura 34- Obtencao do angulo do spray através dema imagem do escoamento real.
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Tabela 7- Caracteristicas Geométricas da injeccéo

1um 3 um 5um

Ang.Direccdo  Ang.Spray Ang.Direccdao Ang.Spray Ang.Direc¢ao  Ang. Spray
(°) (°) (°) (°) (°) (°)

-0,76 18,6 1,41 17,7 0,17 15

As figuras 31 a 33, embora sejam insuficientes parecluir acerca do angulo do spray,

indicam a tendéncia deste decrescer com 0 aumentdidinetro das particulas. Isso é

confirmado com os dados da tabela 6. Comparando endngulo indicado na figura 34 (19°)

com os angulos de spray indicados na tabela 6Juies® que para particulas com 1um de
diametro, estes valores sao aproximados (uma darde 2,1%), no entanto para diametros
maiores, observa-se uma diferenga maior, 20% paaticplas com 5 um de didmetro.

40



Simulacdo do escoamento em inaladores para assatico

6. Conclusbes e sugestdes de trabalhos futuros

Um dos maiores desafios no design de um inaladar gematicos € optimizar a forma como

0 medicamento € expulso do seu recipiente, ou sgamizar a quer a dispersdo do

medicamento quer a sua velocidade. Para tal, séessérios estudos ao nivel da Mecéanica
dos Fluidos, o que com a realizacdo deste tralsmdhdemonstra que pode ser feito com o
recurso ao CFD.

Ficou demonstrado que, mesmo com muitas simpliesage suposicoes quer a nivel da
geometria do escoamento, quer a nivel da forma eanfhodo se comporta na sua injeccao,
se obtém resultados das caracteristicas da dispedes@cto de medicamento com um bom
grau de aproximacdo a realidade (erro de 2,1% moldndo spray para particulas com
diametros de 1 um) que validam a utilidade da nagdel numérica para a melhoria da

concepcao dos inaladores pressurizados para asmatic

No entanto, devido aos perigos que podem advir rdedasenho incorrecto do inalador,
sugere-se que futuramente, o modelo numérico sejponado. Uma série de experiéncias
para quantificar melhor a velocidade e a estrudiargacto devera ser realizada para melhor
definicAo das condicdes de fronteira. Sugere-sdbéama eventual melhoria do modelo,
nomeadamente pela simulacdo do escoamento do gattoegime ndo permanente, pela
inclusdo de particulas polidispersas e pela ing@@entre as fases discreta e continua do
aerossol. Seguidamente pode simular-se 0 escoaraet¢posicdo das particulas nas vias
respiratorias e verificar qual a influéncia do admedo difusor/aplicador no mesmo.
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ANEXO : Perfis de velocidades axiais para diametrode particulasde 1 e 5
um
Apresentam-se neste anexo os perfis de velocigadais obtidos para as localizacdes axiais

distando de 2,5; 7,5; 12,5 e 17,5 mm da extremidadgocal, para diametros de particulas de
3eS5um.
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Figura A.1-Velocidade axial instantanea das partidas de aerossol com 3 um de diametro a uma distaaaxial de 2,5
mm do bocal. A linha representa uma regresséo polimial de 2° grau.
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Figura A.2- Velocidade axial instantédnea das partidas de aerossol com 3 um de didmetro a uma distda@xial de
7,5 mm do bocal. A linha representa uma regressd®linomial de 2° grau.
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Figura A.3- Velocidade axial instantanea das partidas de aerossol com 3 um de diametro a uma distaa@xial de
12,5 mm do bocal. A linha representa uma regressgmlinomial de 2° grau.
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Figura A.4 Velocidade axial instantanea das partidas de aerossol com 3 um de didmetro a uma distaaaxial de
17,5 mm do bocal. A linha representa uma regressgmlinomial de 2° grau.
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Figura A.5- Velocidade axial instanténea das partidas de aerossol com 5 um de didmetro a uma distda@xial de
2,5 mm do bocal. A linha representa uma regressamfinomial de 2° grau.
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Figura A.6- Velocidade axial instantanea das partidas de aerossol com 5 um de didametro a uma distaa@xial de
7,5 mm do bocal. A linha representa uma regressamlinomial de 2° grau.
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Figura A.7- Velocidade axial instantanea das partidas de aerossol com 5 um de didametro a uma distaa@xial de
12,5 mm do bocal. A linha representa uma regressgmlinomial de 2° grau.
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Figura A.8- Velocidade axial instanténea das partidas de aerossol com 5 um de didmetro a uma distda@xial de
12,5 mm do bocal. A linha representa uma regressgmlinomial de 2° grau.
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