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condi¢des ambiente. A variacao das propriedades termodinamicas e de transporte com
a temperatura ¢ considerada pelo modelo. O mecanismo de cinética quimica considera
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Capitulo 1 - Introducao

A crescente demanda por processos de combustdo mais eficientes e cujas
emissoes contenham a menor quantidade de poluentes possivel, bem como o aumento
do consumo de fontes de energia ndao renovaveis, fomentam a busca pela maior
compreensdo dos processos envolvidos nos sistemas reativos. Isso porque o uso de
sistemas reativos como fonte de energia térmica para um processo ou outros sistemas,
tais como turbinas a gas, motores Otto e Diesel, e motores a combustdo externa, como
caldeiras, sdo aplicagdes muito comuns.

As opgdes de combustiveis para o uso nos sistemas reativos, até alguns anos
atras, eram praticamente restritas aos derivados de petréleo. Porém, o petréleo ndo ¢
facilmente encontrado na natureza e possui disponibilidade limitada, uma vez que sua
formagao demanda condi¢des muito especificas, além de tempo. Apesar disso, o uso de
hidrocarbonetos, em especial, os derivados de petrdleo, como fonte de energia deve
perdurar por muitos anos, principalmente nos sistemas moveis (automoveis, avides,
navios, etc.), que demandam maiores poténcia e longos periodos de operagdo. Isso
porque fontes de energia alternativas aos hidrocarbonetos ainda se encontram em um
estagio de desenvolvimento que impede a consideracdo das mesmas, efetivamente,
como substitutas dos hidrocarbonetos. Essa comparagdo pode ser realizada por meio da
Fig. 1.1, que mostra como um motor a combustdo e o poder calorifico dos
hidrocarbonetos melhor se posicionam frente as baterias e células combustiveis em
termos de densidade de energia e poténcia. Ou seja, a queima de combustiveis a base de
hidrocarbonetos liquidos ¢é, ainda, uma importante estratégia para a produgdo de alto

torque e poténcia por sua alta densidade de energia.
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Figura 1.1: Energia em algumas fontes de energia. Adaptado de (WALTHER e AHN, 2006)

A Dbusca por hidrocarbonetos alternativos aos derivados de petrdleo,
principalmente os renovaveis — de disponibilidade limitada apenas pela taxa de
producdo de suas matérias primas —, tem sido uma constante desde meados do século
XX. No Brasil, desde a década de 1970, o etanol derivado da cana de acgtcar ¢
considerado o principal substituto dos combustiveis derivados de petroleo. As
principais razdes para o uso do etanol sdo o custo do combustivel e efeitos ambientais;
como combustivel renovavel, o etanol qualifica-se em programas de conservagdo de
recursos naturais (U.S. DEPARTMENT OF ENERGY, 1999). O interesse na reducao
das emissdes nos processos de combustao também atrai interesse para o etanol, pois se
acredita que o uso de combustiveis oxigenados ou aditivos oxigenados afetam
diretamente na reducdo dos Oxidos de nitrogénio (NOy) reduzindo a temperatura
maxima atingida pela chama e também auxilia na oxidagdo de monoxido de carbono e
na redu¢do da formagdo de fuligem, favorecendo as rotas de oxidacao em detrimento as
rotas de pirdlise (SAXENA, 2007). No entanto, pesquisas ainda devem ser realizadas
para a melhor compreensao dos processos envolvidos na queima desse combustivel;
tanto experimental — por meio de medi¢des —, quanto teoricamente.
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O desenvolvimento de técnicas de medicdo ndo intrusivas tornou possivel a
investigacdo dos fendmenos existentes no processo de combustdo de maneira que o
sistema seja o menos perturbado possivel; uma das desvantagens de técnicas
tradicionais de medi¢ao (MITCHELL, 1975). No entanto, essas sdo, em geral, mais
custosas financeiramente ¢ demandam mais tempo, além nao serem adequadas ao uso
em instalacdes em maiores escalas e requererem consideravel trabalho para o projeto
dos equipamentos, pos-processamento das imagens ¢ para a analise dos resultados.
Ainda assim, o detalhamento das informagdes obtidas dos experimentos tem grande
relevancia para a valida¢ao de modelos fisicos e fornecem valiosas informagdes para o
desenvolvimento de sistemas de maior complexidade. Os experimentos associados a
simulagdo computacional permitem o desenvolvimento de novos sistemas combustiveis,
mais complexos, eficientes ¢ menos poluentes, além da melhor compreensdo e
desenvolvimento dos atuais.

A técnica da fluidodindmica computacional (CFD, sigla em inglés para
Computational Fluid Dynamics), por outro lado, pode fornecer informagdes detalhadas
das caracteristicas dos escoamentos reativos para a melhor compreensdo dos fenomenos
complexos envolvidos na combustdo e permite que avaliagdes quantitativas sejam
realizadas. A continua evolu¢do na capacidade de memoria e processamento dos
computadores digitais ¢ o desenvolvimento de algoritmos ¢ ambientes de poOs-
processamento mais eficientes permitiram que fosse possivel a obtengdo de simulagdes
computacionais detalhadas de escoamentos reativos, em chamas laminares ou

turbulentas, possibilitando a avaliacdo de sua estrutura e dindmica.



1.1. Objetivo

O presente trabalho tem como objetivo a realizagcdo da andlise de um
escoamento laminar, confinado, axissimétrico e com propriedades variaveis no qual
ocorre o processo de combustdo difusiva de um biocombustivel. A solu¢do para os
campos de velocidade, pressdo, temperatura e espécies do escoamento reativo ¢ obtida
por meio da solugdo numérica acoplada do escoamento, utilizando variaveis primitivas e
o método dos volumes finitos em uma malha generalizada com arranjo co-localizado
das variaveis. A variagao das propriedades de transporte e termodinadmicas ¢ admitida
através de leis de poténcias. As reagdes quimicas sao consideradas por meio de uma
reacdo global, irreversivel e infinitamente rapida, consistente com o modelo de chama
fina.

As avaliagdes efetuadas utilizam o metano e o etanol como combustivel. Os
resultados do modelo sdo comparados com dados experimentais obtidos a partir da
queima de metano. Apesar do sofisticado mecanismo de reagdo do etanol, o presente
texto tem foco apenas na analise de caracteristicas gerais do uso de etanol como
combustivel em um combustor co-corrente equivalente aos empregados na queima de
metano (MITCHELL et al., 1980).

O sistema fisico analisado consiste de um escoamento formado a partir da
mistura, € consequente reagdo quimica, de duas correntes forcadas em um duto
cilindrico. A configuragdo utilizada para o modelo ¢ equivalente a utilizada por
(MITCHELL et al., 1980), e¢ ¢ apresentada na Fig. 1.2. Maiores detalhes sobre o

sistema, incluindo as caracteristicas do modelo, sdo apresentados no Cap. 5.



Figura 1.2: Esquema do sistema analisado.

O modelo tem como motivagdo queimadores industriais tais como os

apresentados na Fig. 1.3.

(a) (b)
Figura 1.3: Queimadores industriais. (a) Visualizagao externa; (b) [lustracdo do funcionamento.
(ECLIPSE, 2012)

Com os resultados obtidos no trabalho pretende-se colaborar, por meio da
analise da combustdo, com a reducao de consumo de combustivel, reducao de emissoes,
compreensdo fisica dos processos envolvidos na combustdo de biocombustiveis,
melhoria na predi¢do dos campos de temperatura, com impacto no projeto mecanico de
equipamentos, seguranca e preven¢do de acidentes.

O presente trabalho foi realizado com suporte da ANP por meio do PRH-37.

5



1.2. Revisao de Literatura

A presente secdo apresenta uma breve revisdo dos trabalhos disponiveis na

literatura que contextualizam e fundamentam o presente trabalho.

1.2.1. Chamas Difusivas Laminares

As chamas difusivas ocupam posicao destacada nas aplicagdes praticas, ja que
grande parte dos sistemas combustores utiliza esse tipo de chama, também denominadas
nao pré-misturadas (WILLIAMS, 1965), na presenca de escoamentos turbulentos.

O termo chama difusiva foi introduzido no artigo d¢ BURKE ¢ SCHUMANN
(1928) para chamas em que combustivel e oxidante estdo incialmente separados,
misturando-se na regido onde ocorre a combustdo, formando uma superficie de chama.
O fenomeno de combustdo nas chamas difusivas ¢ predominantemente controlado pela
difusdo e outros fenomenos de mistura (GLASSMAN e YETTER, 2008). Essa
caracteristica as distingue das chamas pré-misturadas, nas quais combustivel e oxidante
sdo previamente misturados antes da ignicdo, e em que o desenvolvimento da
combustdo ¢ majoritariamente controlado pela cinética quimica ou controlado tanto pela
cinética quanto pela mistura (LAW, 2006). Elas também constituem o componente
basico do modelo flamelet, no qual a estrutura das chamas difusivas turbulentas ¢é
interpretada como uma composi¢do de um conjunto de chamas difusivas laminares
(POINSOT e VEYNANTE, 2005). Dessa maneira, a compreensdo das chamas
difusivas laminares pode também ser considerada um requisito para a modelagem

correta das chamas difusivas turbulentas.



As ultimas décadas foram marcadas pelo desenvolvimento de muitos trabalhos
dedicados ao estudo desse tipo de chama. Nas proximas se¢des ¢ apresentada uma

breve revisdo dos mesmos.

1.2.2. Primeiros Esforcos para a Analise de Chamas Difusivas Laminares

BURKE e SCHUMANN (1928) apresentaram a primeira analise de um
problema de chama difusiva laminar. O modelo classico de Burke-Schumann consiste
em uma chama difusiva cilindrica formada por dois escoamentos concéntricos; um
interno, de combustivel, proveniente de um orificio de pequeno diédmetro, e outro,

externo, de ar, com mesma velocidade, mas de didmetro maior.

|

Chama Sobrventilada

Chama Subventilada

Y
Combustivel
Figura 1.4: Representagdo do problema de Burke-Schumann. Adaptado de GLASSMAN e
YETTER (2008).

A Fig. 1.4 ilustra o problema de Burke-Schumann para os casos de chama sobre
e subventilada. A abordagem por eles realizada utilizou uma equagdo de conservacao

unidimensional obtida por meio de uma série de simplificacdes. Esse modelo foi



testado exaustivamente em chamas laminares cilindricas (CHUNG e LAW, 1984). O
mesmo forneceu previsdes razoaveis sobre o tamanho, forma e influéncia das variaveis
no comprimento da chama (KUO, 2005).

Os bons resultados obtidos por Burke e Schumann levaram varios outros
pesquisadores a aplicarem uma abordagem similar a outros tipos de chamas. WOHL et
al. (1949) ¢ HOTTEL ¢ HAWTHORNE (1949), independentemente, aplicaram essa
analise a chamas difusivas ndo confinadas. @ BARR (1953) alterou a analise
desenvolvida por Burke e Schumann e a aplicou em estudos de chamas confinadas nas
quais as velocidades dos escoamentos de ar e combustivel pudessem ser diferentes.
Essas andlises, entretanto ndo contemplavam a transferéncia de quantidade de
movimento entre o escoamento de combustivel e a vizinhanca do mesmo. Uma
formulagdo mais abrangente foi proposta por SHVAB (1948) ¢ ZELDOVICH (1949).
BROWNE e POWELL (1957), POWELL ¢ BROWNE (1957), ¢ CLARKE (1967)
também analisaram o conceito de chama fina, proposto por Burke e Schumann. Eles
concluiram que o modelo fisico-quimico descrevia adequadamente o comportamento
geral de chamas difusivas. GOLDBURG e CHENG (1965) trataram o problema
fluidodinamico de maneira mais detalhada que os anteriores.  Os trabalhos
desenvolvidos por outros pesquisadores objetivaram o refinamento das hipdteses
utilizadas na andlise da chama fina realizada por Burke e Schumann. Alguns outros
trabalhos representativos foram apresentados por GOSMAN et al. (1969) ¢ ROPER

(1977).



1.2.3. Chamas Laminares Utilizando Metano

O metano, em fun¢do de sua simplicidade estrutural — se comparado a outros
hidrocarbonetos ou compostos organicos — além de sua disponibilidade no estado
gasoso nas condi¢des padrao, ¢ o combustivel mais amplamente utilizado para a anélise
de escoamentos reativos (TURNS, 2000). Consequentemente, ¢ aquele cuja cinética
quimica ¢ também a melhor compreendida dentre os hidrocarbonetos (TURNS, 2000).
Entretanto, apesar de se tratar do hidrocarboneto mais simples, um dos mecanismos de
reacdo mais completos utilizados nas pesquisas (GRI-Mech 3.0) envolve 325 reagdes
quimicas elementares e expressdes para as taxas de reacdo, e parametros termoquimicos
para 53 espécies quimicas nelas envolvidas (SERAUSKAS, 2000).

O uso de mecanismos de reagdo mais sofisticados ¢ importante quando se
pretende analisar a formagao de compostos intermedidrios ou certos poluentes. Para os
casos em que s3o desejadas informagdes mais gerais, como por exemplo, uma
estimativa do campo de temperatura, da posicdo e altura da chama, e das fragdes
molares de compostos presentes na combustdo completa do hidrocarboneto, o uso de
mecanismos mais simples pode ser considerado satisfatorio, dependendo do nivel de
precisdao que o projeto demande.

Diversos resultados experimentais disponiveis na literatura (GORDON et al.,
1994) foram — e ainda sdo — utilizados por inimeros pesquisadores para a validagdo
de suas simulagdes ou testes de diferentes metodologias empregadas na solucdo de
escoamentos reativos. Dentre esses, estd o de MITCHELL et al. (1980), que obtiveram
resultados experimentais para uma chama confinada de metano e os comparam a
solugdo numérica de um escoamento reativo representativo do mesmo. Esses resultados
numéricos e experimentais foram utilizados posteriormente para a validacdo de

resultados numéricos obtidos para o mesmo caso em diferentes analises.



O experimento realizado por MITCHELL et al. (1980) era composto por um
tubo cilindrico no qual combustivel e oxidante, foram forcadas de modo co-corrente, e
ao se misturarem, reagiam, entrando em combustdo, conforme apresentado na Fig. 1.5.
O queimador consistia de dois tubos concéntricos de latdo de raio 0,635 e 2,54 cm. O
perfil de velocidade das duas correntes na entrada foi mantido uniforme por meio de
telas distribuidas no interior dos tubos que conduziam as mesmas ao queimador. Na
regido de entrada foi também colocada uma chapa de latdo perfurada, de modo a
assegurar que os dois escoamentos fossem paralelos e com perfil uniforme de
temperatura. Um cilindro de vidro temperado foi usado para produzir a chama

confinada e definir as condi¢des de contorno do sistema.

Parede da camara

(vidro) \ |

Vedagao a 6leo R, I ::

OTELILLL
LT
BRI

Placa de latdo perfurada —

Telas de Ago Inox 40 Mesh <}

Cilindros de Latao
Concéntricos

Lade A¢go ———

Combustivel

Figura 1.5: Esquema do queimador. Adaptado de MITCHELL et al. (1980).

Metano com 98% de pureza e ar comprimido alimentavam o queimador através

de suas respectivas linhas. Orificios criticos controlavam as vazdes de metano a 5,7
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cm’/s e ar a 187,7 cm?®/s, respectivamente. ApoOs a igni¢do, uma chama difusiva de
metano de forma e altura definidas era produzida no sistema. Os perfis de temperatura e
concentracdo de espécies quimicas consideradas importantes pelos autores foram
medidos em trés diferentes alturas acima da placa de latdo. As medigdes de temperatura
foram realizadas utilizando termopares e correcdoes devidas a conducdao de calor e
radiagdo foram realizadas de modo a determinar as temperaturas locais da mistura
gasosa. Amostras foram retiradas do queimador e analisadas por cromatografia. As
velocidades foram determinadas por meio de anemometria por laser Dopler. Detalhes
do experimento foram descritas em detalhes por MITCHELL et al. (1980).

O modelo numérico apresentado por MITCHELL et al. (1980) considerou um
escoamento bidimensional e forneceu a representagdo completa da velocidade,
temperatura ¢ dos campos de concentragdo molares estabelecidos pelas chamas
difusivas laminares. Para tanto, foi empregado o conceito de chama fina de BURKE e
SCHUMANN (1928) para o calculo de uma chama cilindrica axissimétrica laminar
confinada. Foram incluidos efeitos convectivos e difusivos em ambas as diregdes
coordenadas e variacdo de propriedades termofisicas. As equagdes de conservagio,
transformadas por meio da formulagdo vorticidade e funcdo corrente, foram resolvidas
numericamente utilizando-se a técnica de diferengas finitas. Os resultados numéricos
mostraram-se relativamente precisos com relagdo aos dados obtidos experimentalmente
e o modelo se mostrou Util em estimativas prévias da variacdo de vazdo dos reagentes,
razdo de equivaléncia, preaquecimento dos reagentes, escoamento, ¢ do didmetro dos
combustores em chamas difusivas laminares confinadas.

GORDON et al. (1994) apresentaram um estudo no qual sdo analisados as
alturas de chamas produzidas em sistemas nos quais os perfis de entrada de combustivel

e oxidante apresentam-se plenamente desenvolvidos ou uniforme. Para tanto, foram
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comparados os resultados experimentais obtidos nos experimentos de MITCHELL et al.
(1980), SATIO et al. (1986) ¢ SHUNG et al. (1980). Nesse trabalho foi mostrado, com
base na comparacao dos resultados experimentais, que a altura da chama ¢ independente
do perfil de entrada. Além disso, esse trabalho consolidou os resultados experimentais
comparados como referéncia para trabalhos futuros.

KEYES e SMOOKE (1987) apresentaram a utilizagdo do modelo de chama fina
como estimativa inicial para dois problemas de chamas difusivas contracorrente — uma
no arranjo de dois jatos e outra, no arranjo de TSUJI (1982) (Fig. 1.6) — nos quais se
considerou um mecanismo de reagdo composto por 46 reacdes elementares. As
equacdes de conservagdo de quantidade de movimento foram resolvidas utilizando-se a
aproximacao de camada-limite. Essa mesma metodologia foi empregada por SMOOKE
et al. (1989) para a solu¢do de uma chama co-corrente. O modelo de chama fina foi
utilizado como estimativa inicial para a solucdo do escoamento reativo com taxa de
reacdo finita e contemplou o mesmo mecanismo de reagdo utilizado por KEYES e
SMOOKE (1987). As equagdes de conservacdo de quantidade de movimento foram
abordadas através da substituicdo das varidveis primitivas pela vorticidade e fungdo
corrente e o sistema de equacdes algébricas, obtido pela discretizagdao das equagdes de
conservacdo por meio do método das diferencas finitas, resolvido utilizando-se o
método de Newton em uma malha adaptativa. Resultados numéricos foram obtidos
tanto para uma chama nao confinada quando para o caso de uma chama confinada. Os
resultados para a chama confinada foram comparados com os resultados apresentados
previamente por MITCHELL et al. (1980) e, tanto os resultados utilizando o modelo de
chama-fina, quanto aqueles nos quais se considerou o mecanismo de reacdo com 46
reacOes elementares apresentaram resultados satisfatorios em comparagao com os dados

experimentais comparados.
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Figura 1.6: Queimador Tsuji. Adaptado de KEYES e SMOOKE (1987).

Um estudo subsequente apresentado por SMOOKE et al. (1990) apresentou
novos resultados experimentais e utilizou um novo mecanismo de reagdo composto por
79 reacdes elementares e 26 espécies quimicas. Os resultados do estudo incluiram a
descricao detalhada da interacdo entre o escoamento e as reagdes quimicas a ele
associadas. Trabalhos equivalentes, utilizando a mesma metodologia e com pequenas
variagdes no mecanismo de reagdo, foram apresentados analisando os resultados ja
obtidos com foco em diferentes compostos e seus efeitos na chama, como por exemplo,
os apresentados por SMOOKE e GIOVANGIGLI (1992), SMOOKE et al. (1992) ¢
NORTON et al. (1993).

Até o inicio da década de 1990, a abordagem utilizada na solugdo numérica das
equagdes de conservagao limitava-se ao uso da formulacao por meio da substitui¢ao das
mesmas pelas variaveis vorticidade e funcao corrente. Essa transformagao das equagdes
de conservacao ¢ utilizada com o intuito de eliminar a variavel pressdo da equagdo de
conservagao de quantidade de movimento. No entanto, além de acarretar em condigdes
de contorno de mais dificil implementacdo — em func¢do de as condi¢des de contorno
serem dadas, fisicamente, por meio de variaveis primitivas —, essa abordagem restringe
a solugdo do problema ao caso bidimensional, devido a inexisténcia da formulacao

vorticidade e fungdo-corrente para o caso tridimensional (PLETCHER et al., 1997).
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As restricdes impostas pela formulagdo vorticidade e funcdo corrente levaram
XU e SMOOKE (1993) a apresentar uma formulacdo na qual se consideravam as
equagdes de conservacao por meio de variaveis primitivas. No trabalho foram
comparados o método de Newton e o algoritmo SIMPLER (PATANKAR, 1980) para a
consideragao das equagdes por meio de varidveis primitivas. As reacdes quimicas
foram consideradas por meio do modelo de chama fina e a variagdo das propriedades
termofisicas com a temperatura foi considerada por meio de relagdes matematicas
simples. Os resultados, obtidos utilizando uma malha segregada, apresentaram menores
divergéncias com relagdo aos resultados experimentais obtidos por MITCHELL et al.
(1980), com os quais os mesmos foram comparados. Em um estudo posterior XU et al.
(1993) utilizaram o mesmo algoritmo para simular um escoamento reativo com
propriedades variaveis e um mecanismo de reacdo envolvendo 45 reacdes elementares e
15 espécies quimicas. A primeira solugdo foi obtida para uma chama ndo confinada de
metano. Ja a segunda tratava da chama confinada abordada no estudo anterior (XU e
SMOOKE, 1993). Os resultados mostraram boa aproximag¢do com relacdo aos
experimentais (MITCHELL et al., 1980) e a comparagdo com a solugao obtida por meio
da formulagdo que utilizava vorticidade e fun¢do corrente com a formulagdo por meio
de variaveis primitivas mostrou que a segunda apresenta maior robustez e precisdo em
funcdo da implementagdo mais natural das condi¢des de contorno desse tipo de
formulacgao.

As solugdes numéricas das equagdes de conservagdo para a descricdo dos
escoamentos reativos de chamas difusivas laminares axissimétricas, como mencionado,
eram obtidas por meio de abordagens de variaveis primitivas e vorticidade e fun¢ao
corrente. No entanto, para a obtenc¢do das solugdes por meio de variaveis primitivas, a

discretizacdo do dominio era realizada utilizando malhas denominadas segregadas
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(ERN et al., 1994). Essa abordagem, mostrada em detalhes por PATANKAR (1980),
utiliza duas malhas para a solucdo do escoamento; uma para as velocidades, e outra,
para a pressao e outros escalares. Como uma alternativa as duas metodologias, ERN et
al. (1994) empregaram uma formulagdo relativamente nova a época denominada
velocidade-vorticidade. Através dessa formulagdo a pressao ¢ eliminada por meio da
substitui¢do da equacdo da continuidade ¢ de conservagdo de quantidade de movimento
por equacdes de segunda ordem utilizando a definicdo de vorticidade. As equagdes de
conservacdo em regime permanente foram resolvidas utilizando o método de diferengas
finitas por meio de computagdo paralela. Os coeficientes de transporte foram
considerados através de modelos mais complexos € um mecanismo de reagdo
contemplando 46 reacdes elementares ¢ 16 espécies quimicas. Os resultados numéricos
obtidos foram comparados tanto com resultados numéricos quanto com resultados
experimentais (SMOOKE et al., 1990) e apresentaram boa aproximagdo. O
desempenho do algoritmo utilizando cédigo sequencial e paralelo foi comparado,
apresentando, o cédigo paralelizado, um ganho de tempo de cerca de 20 vezes, com
relacdo ao codigo sequencial, utilizando seis processadores simultaneamente.

Partindo da hipdtese de que nos escoamentos caracterizados por nimeros de
Peclet superiores a 50 os efeitos de difusdo de calor e de espécies na direcdo axial
podem ser desprezados, TAKAGI et al. (1994) apresentaram a solugdo numérica do
escoamento reativo axissimétrico confinado baseado no experimento de ISHIZUKA e
SAKAI (1986). Foi considerada difusdo multicomponente e cinética quimica detalhada,
esta ultima, por meio de 29 reagdes elementares. Mostrou-se que a difusdo preferencial
de calor e espécies causa uma consideravel quantidade de excesso e déficit de entalpia,
além de um aumento e reducdo da fracdo molar de H, na chama. Esses efeitos resultam

em uma maior temperatura da chama que a temperatura maxima adiabatica do
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combustivel na regido a montante, e significativa reducdo de temperatura, préximo ao
topo da chama.

A influéncia da difusdo de energia na forma de calor na estrutura das chamas
laminares pré-misturadas de metano e ar, e hidrogénio e ar, foi analisada numericamente
por ERN e GIOVANGIGLI (1998) através da aplicacao de um modelo detalhado para
os coeficientes de transporte obtido por meio de algoritmos derivados da teoria cinética
dos gases e de metodologia equivalente a utilizada anteriormente pelos autores (ERN et
al., 1994). Os resultados mostraram que a difusividade térmica apresenta maior
influéncia nas chamas pré-misturadas do que em chamas controladas pela difusao.

A solugdo para o mesmo sistema apresentado por MITCHELL et al. (1980) foi
obtida por meio do método dos volumes finitos em uma malha ndo-estruturada por
RIEDEL (1998). A formulagdo combinava conceitos de compressibilidade artificial e
semi-discretizacdo. Os coeficientes de transporte foram considerados utilizando as
propriedades médias da mistura. As equagdes, em varidveis primitivas foram
discretizadas utilizando elementos triangulares e o regime transiente, por meio do
esquema implicito. O mesmo mecanismo de reacdo considerado por SMOOKE et al.
(1989) foi empregado, sendo apresentados, somente, os perfis de temperatura e
concentragdo de hidrogénio; ndo tendo sido comparados, os mesmos, com os resultados
experimentais.

WALSH et al. (1998) realizaram a analise de uma chama laminar confinada
(SMOOKE et al., 1990) experimental ¢ numericamente. A metodologia para a solugo
numérica foi a mesma adotada por ERN et al. (1994). O mecanismo de reagdo foi
considerado por meio do GRI-Mech 2.11 (SERAUSKAS, 2000) e os resultados
numéricos mostraram boa representatividade com relacdo aos experimentais para as

espécies (CH e OH) em estado ndo excitado, diferentemente dos resultados numéricos
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para as espécies quimicamente excitadas (CH* e OH¥), cujo resultado ndo se mostrou
adequado. As espécies em estado quimicamente excitado foram analisadas em outro
trabalho, apresentado por LUQUE et al. (2000). No mesmo, a chama axissimétrica foi
modelada por meio de um mecanismo detalhado, considerando, além disso,
transferéncia de calor por radiagdo, e processos de transferéncia de energia colisionais
de modo a produzir e remover as espécies em estado excitado. Os resultados se
mostraram mais adequados que os anteriores, prevendo a concentracdo das espécies
com erro entre duas a quatro vezes o valor experimental, menor que o fator de seis,
encontrado no trabalho anterior (WALSH et al., 1998).

BECKER et al. (1999) apresentaram a solu¢do do escoamento reativo utilizando
o método de elementos finitos em uma malha adaptativa incluindo controle de erros das
quantidades fisicas de interesse. O modelo de chama fina foi utilizado, visto que o
objetivo principal do trabalho era o de apresentar a robustez do método empregado para
a simulagdo de um escoamento reativo laminar confinado.

O método das linhas (SELCUK et al., 2002) foi utilizado por TARHAN e
SELCUK (2003) para a solugdo numérica do escoamento reativo abordado por
MITCHELL et al. (1980) através de um codigo computacional paralelizado. As reagdes
quimicas foram abordadas por meio do modelo de chama fina e os resultados
comparados com os obtidos anteriormente por XU e SMOOKE (1993), da mesma
forma que os coeficientes de transporte e propriedades termodinamicas. O acoplamento
entre a pressdo e a velocidade foi considerado por meio de um método ndo iterativo
(OYMAK e SELCUK, 1996). Foi também realizada a comparagdo de diferentes
métodos para a solugdo das equagdes diferenciais ordinarias obtidas pela aplicagdao do
método das linhas as equacdes de conservacao. Os resultados obtidos apresentaram boa

aproximagdo tanto com os resultados experimentais (MITCHELL et al., 1980) quanto
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com os resultados numéricos anteriores (XU e SMOOKE, 1993), com os quais os
mesmos foram comparados. A solu¢cdo do mesmo problema utilizando trés diferentes
mecanismos de reagdo, contendo 1, 5 e 10 reagdes elementares, coeficientes de
transporte e propriedades termodinamicas detalhadas foi realizada posteriormente pelos
mesmos autores (TARHAN e SELCUK, 2007). Os resultados foram apresentados tanto
para o regime transiente quanto para o regime permanente, sendo que os ultimos foram
comparados com os resultados experimentais de MITCHELL et al. (1980). Os mesmos
apresentaram melhor representatividade dos resultados experimentais que os obtidos
anteriormente (TARHAN e SELCUK, 2003), em funcdo da abordagem mais sofisticada
do mecanismo de reacdo, dos coeficientes de transporte e das propriedades
termodinamicas.

UYGUR et al. (2006) estenderam a analise de TARHAN ¢ SELCUK (2003).
Ao cddigo paralelo desenvolvido inicialmente foi incorporada, além das hipdteses de
propriedades termodinamicas e coeficientes de transporte variaveis, obtidas através de
relacdes mais sofisticadas, a consideracdo de transferéncia de calor por radiagdo. Em
razao do uso desse mecanismo, que aumenta a complexidade do método de solugdo, foi
utilizada uma reagdo em passo unico. Os resultados numéricos apresentaram sensivel
melhora com relagdo aos resultados anteriores (TARHAN e SELCUK, 2003),
especialmente com relagdo ao campo de temperatura, obtido experimentalmente por
MITCHELL et al. (1980).

DARBANDI ¢ BANAEIZADEH (2006) utilizaram o método dos volumes
finitos baseados em elementos — anteriormente denominado como elementos finitos
baseados no volume de controle (MALISKA, 2004) — para a obtencdo da solu¢dao do
escoamento reativo experimentalmente obtido por NORTON et al. (1993). O modelo

de chama fina foi utilizado para contemplar as reagdes quimicas do sistema. Foram
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consideradas varidveis primitivas em um arranjo colocalizado por meio da formulagao
introduzida por DARBANDI ¢ BOSTANDOOST (2005). Os resultados, obtidos
utilizando a viscosidade da mistura varidvel com a temperatura, apresentaram boa
aproximagdo com relagdo ao experimento (NORTON et al., 1993), mesmo com o uso
de malhas menos refinadas.

Uma analise numérica e experimental detalhada da estrutura de uma chama
axissimétrica forgada periodicamente (20 Hz) foi realizada por DWORKIN et al.
(2007). Os resultados experimentais, obtidos por meio de diversas técnicas de medigao,
foram comparados com os resultados de uma simulacdo computacional do sistema no
regime transiente. As equagdes de conservagdo foram abordadas por meio da
formulagdo vorticidade-velocidade, e as reagdes quimicas consideradas por meio de um
mecanismo composto por 46 reacdes reversiveis elementares e 16 espécies quimicas.
Os efeitos Soret ¢ Dufour foram desconsiderados; ja a velocidade de difusdo de
espécies, os termos de dissipacdo viscosa e as propriedades de transporte e
termodinamicas, foram considerados por meio de modelos detalhados, além do fluxo de
radiag¢do térmica, que também foi considerado. Os resultados computacionais foram
comparados qualitativamente com os resultados do experimento no regime permanente
apresentando boa aproximacao, assim como a estrutura da chama durante o regime
transiente.

UYGUR et al. (2008) apresentaram a solugdo numérica do escoamento reativo
estudado experimentalmente por MITCHELL et al. (1980) considerando transferéncia
de calor por radiagdo e o mecanismo de reagdo composto por uma reagdo global. O
campo de pressdes foi obtido utilizando o método multigrid por meio de estagios de
predi¢do-corre¢do. A influéncia desse método de calculo do campo de pressdes foi

comparada com a obtida no trabalho anterior, apresentado pelos mesmos autores
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(UYGUR et al., 2006). As mesmas caracteristicas foram obtidas na solu¢ao numérica,
de modo que a utilizagdo da transferéncia de calor por radiacao permitiu a obtengdo de

uma melhor estimativa para o campo de temperaturas.

1.2.4. Chamas Difusivas Laminares de Etanol

O mecanismo de rea¢do envolvido na queima do metano ¢, talvez, o mais
simples encontrado entre os hidrocarbonetos TURNS (2000). Com isso, o nimero de
reacOes elementares necessarias para a representacdo computacional de uma chama de
metano ¢ relativamente pequena, uma vez que os compostos envolvidos nas reagdes, em
geral, ndo compreendem hidrocarbonetos.

Em comparagdo com o metano os mecanismos de reagdo propostos para a
queima do etanol apresentam maior complexidade — contendo até milhares de reacdes
elementares (PETROVA e WILLIAMS, 2006) —, sendo, at¢ mesmo o metano, um
composto intermediario da combustio do etanol (SMITH e GORDON, 1956). Devido a
esse fato, desde o trabalho de SMITH e GORDON (1956), no qual foram analisadas
experimentalmente chamas difusivas co-correntes de diferentes hidrocarbonetos,
incluindo o etanol, maior atencdo a queima de etanol tem sido direcionada a cinética
quimica da reacdo, e ndo a andlise da chama desenvolvida. No entanto, a utilizacdo de
mecanismos cada vez mais complexos ndo €, necessariamente, um ponto positivo para a
obtencdo de previsdes mais precisas do comportamento das chamas de etanol. Em
funcao da limitag@o de capacidade dos computadores, € necessario o uso de mecanismos
de reacdo que ndo sejam tdo extensos, principalmente em simulacdes de combustdo
turbulenta, ou até mesmo em aplicagdes mais simples (PETROVA e WILLIAMS,

2006). Outro ponto negativo reside na incerteza associada aos valores de cada taxa de
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reagdo, para as quais ha um maior acumulo de incertezas nas predi¢cdes nos mecanismos
maiores com relacdo aos mecanismos mais simples (PETROVA e WILLIAMS, 2006).
Apesar disso, as vantagens associadas aos mecanismos que contemplam mais reagdes
sao evidentes — consideragdo de efeitos e espécies intermediarias, melhor
representacao da cinética quimica —, de modo que tanto mecanismos mais complexos
quanto reduzidos tém sua importancia nos sistemas reativos.

Poucos trabalhos que tratam de chamas difusivas de etanol sdo encontrados na
literatura. Um trabalho experimental, no qual foram confrontados os resultados de um
modelo de formagdo de carbono em chamas difusivas co-correntes de etanol com
resultados de um experimento, foi apresentado por LIEB ¢ ROBLEE (1970). No
entanto, a analise também se restringiu ao modelo de formagdo de carvao, e ao
mecanismo de reagdo sugerido.

LYU e CHEN (1991) utilizaram etanol como combustivel na solu¢cdo de uma
chama difusiva ndo confinada obtida pela vaporiza¢ao do combustivel nas paredes de
um cilindro e em uma placa plana; ambos verticais e capilares. A solucdo, obtida por
meio de aproximag¢ao de camada limite, utilizou escalares conservados e a consideracdo
de equilibrio parcial para contemplar as reagcdes quimicas. As propriedades foram
admitidas variaveis com a temperatura. No entanto, o uso de etanol justificou-se apenas
em funcdo da complexidade obtida pela consideragio do combustivel e oxidante
originalmente empregados nesse tipo de sistema: litio liquido (Li) e hexafluoreto de
enxofre (SF¢), respectivamente.

SAXENA e WILLIAMS (2007) apresentaram um mecanismo de reagao
composto por 192 reagdes elementares, 36 espécies quimicas, aumentado por 53 passos
adicionais de reacdo e 14 espécies adicionais para contemplar a formagao de 6xidos de

nitrogénio, e 43 passos e 7 espécies para a consideracdo da formagdo de compostos
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envolvendo trés dtomos de carbono. Foram comparados com a solugdo numérica os
resultados experimentais de uma chama de etanol e ar em um queimador contracorrente.
Para a obten¢do do resultado numérico foram considerados os efeitos de difusao
multicomponente, efeito Soret, perda de calor do diéxido de carbono por radiacao,
efeitos de empuxo despreziveis e condigdo de contorno de velocidade uniforme, da
mesma forma que no experimento. Os resultados obtidos na simulagdo apresentaram
boa aproximag¢do com os resultados experimentais, justificados, principalmente, pelas
medigdes da 4gua com boa precisdo.

Estudos experimentais e numéricos foram conduzidos por SEISER et al. (2007)
para a avaliacdo da extingcdo e autoigni¢do de chamas de etanol em escoamentos
laminares ndo uniformes na configuracdo contracorrente. Os resultados numéricos
foram obtidos com o uso do pacote comercial FlameMaster, utilizando um mecanismo
de reagdo detalhado (SAXENA e WILLIAMS, 2007) nas condi¢des equivalentes as do
experimento. Os valores das condigdes criticas de extingdo obtidos numericamente
representaram com boa aproximacao os resultados experimentais.

Uma chama difusiva de etanol co-corrente confinada em um microssistema de
geragdo de energia foi analisada experimentalmente por GAN ¢ YANG (2009). Estudo
similar foi também realizado por CHEN et al. (2009). Caracteristicas da chama, como
altura e largura, foram analisadas. Foi observado que, em combustdo em pequenas
escalas a altura da chama ¢ fung@o do nimero de Reynolds. J4 a largura da chama esta
relacionada com o niimero de Reynolds ou com o nimero de Froude, e que esse tipo de
chama tem forte influéncia do empuxo. Além disso, tanto chamas difusivas de
combustiveis liquidos quanto de combustiveis gasosos possuem mecanismos fisicos
similares para o regime permanente. No entanto, ambos os estudos se restringiram a

analise puramente experimental, gerando conclusdes, em geral, qualitativas. Outros
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trabalhos que seguiram esse tipo de andlise foram os de PARAG ¢ RAGHAVAN
(2009), YANG et al. (2008) e SEN et al. (2009).

DUBEY et al. (2011) utilizaram o pacote comercial FLUENT para simular uma
chama em configuracao contracorrente e verificar a validade de um modelo de cinética
proposto que utilizava uma equagdo global. Foram utilizadas consideragdes de radiacao
e propriedades termodinamicas dependentes da concentracdo de espécies e da
temperatura. Os dados relativos as caracteristicas de extingdo da chama foram
comparados com resultados experimentais disponiveis na literatura (SEISER et al.,
2007), e os mesmos apresentaram boa previsibilidade por parte da solugdo numérica

obtida.
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Capitulo 2 - Modelo Matematico

Os escoamentos reativos em sistemas multicomponentes sdao governados por
quatro leis de conservagdo: conservagdo de massa, conservacdo de espécies,
conservagao de quantidade de movimento e conservagdao de energia. Essas leis sao
representadas matematicamente através da equag¢do da continuidade, equacdo de
conservagao de espécies, equacdo de conservagdo de quantidade de movimento e
equacdo de conservacgdo de energia. Adicionando a esse conjunto a equagdo de estado,
o modelo matematico constitui-se de um numero suficiente de equacdes para descrever
o movimento do fluido em um sistema reativo multicomponente (KUO, 2005).

O sistema de equagdes de conservagdo ¢ formulado utilizando as componentes
do vetor velocidade, pressao, temperatura e fragdes massicas das espécies envolvidas no

sistema como incognitas.

2.1. Equacoes de Conservacao para Sistemas Multicomponentes

As equagdes de conservagdo de massa, quantidade de movimento, energia e
espécies para sistemas multicomponentes, dadas em BIRD et al. (2002) e WILLIAMS

(1965), sao descritas, respectivamente por,

P v .(py)=
- +V-(pv)=0 (2.1

N
%(pv)+v-(pvv):—VP—V-T+Zkak (2.2)
k=1
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N
g(pe)+v-(pve)=—V-q—‘r:VV+pZkaka (2.3)
k=1

L(P4)+V-(p¥Y) ==V (P V) + 6 24)

na forma vetorial. E uma equacgado de estado,

p=—= (2.5)

As equagdes de conservagdo de massa e de quantidade de movimento podem ser
escritas em coordenadas cilindricas, considerando o sistema bidimensional

axissimétrico, como,

op 10 10
-° - =0
ot " r ox (pru)+ r or (prv) (2.6)

ot OX I oX ) ror
Jofpon,itof a 210l 8,0 o
ror ﬂax 3rox ”ax 3rax_ﬂ6r L

0

—( v)+l£( ruv)+l£( rw)——@+li(r al +l£(r @j+
o P ror P T T vk M) Trar Y

L2120, 12(, ) 2100, 8 )] 2101, ], o
rar Xar T rax Far ) 3ver| Yar sror| ©ox '
2N 2K O ) 2B
r 3r°or 3r oX

g(pu)+li(pruu)+lg(prvu) = —a—P+lﬁ(r,u 8uj+li(rﬂ8_u]+
r ox ror

As equacdes de conservacdo de energia e espécies sdo analisadas na préxima

secao.

2.2. Formulac¢ao de Shvab-Zeldovich

SHVAB (1948) e ZELDOVICH (1949) desenvolveram uma abordagem para

expressar as equacdes de conservagdo de energia e espécies quimicas em uma forma
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equivalente (WILLIAMS, 1965). Essa formulacdo permite remover os termos-fonte
associados a reacdo quimica das equagdes de conservacdo considerando-se uma
combinacdo linear das varaveis dependentes, em um procedimento denominado
formulacdo de Shvab-Zeldovich (KUO, 2005). Na mesma considera-se que alguns
efeitos presentes nas equagdes de conservagdo nao sdo relevantes em alguns sistemas
reativos, podendo, dessa forma, ser omitidos. Esses efeitos incluem:

e Forcas de corpo;

e Efeito Soret e Dufour;

e Difusdo do gradiente de pressao;

e Viscosidade volumétrica;

e Fluxo de calor devido a radiagao.

Assim, a equacao da energia reduz-se, entdo, a

%( ph)+V-(pvh)= —V-(WT + kaN: thkaj (2.9)

uma vez que o vetor fluxo de calor (q), em um sistema multicomponente, ¢ dado por

(WILLIAMS, 1965)

N N N
q=—-AVT +p> hY,V, + RTZZ(M](VI( ~V)+ (2.10)
k=1 k=1 1=1 WkD

Considerando a transferéncia de massa regida pela Lei de Fick (WILLIAMS,

1965), a velocidade de difusao massica pode ser escrita como

V,=-DVnY, (2.11)

a entalpia pode ser descrita por

;
h=h{ +[c,dT (2.12)

To
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e a conservacao de espécies por
0 )
E(ka)+V~[ka(V+Vk)]:a)k (2.13)
Assim, equagdo de conservagao de energia pode ser reescrita na forma,

a T T
r pJ.deT +V- ,OVJ.deT =
TO

To

(2.14)
N T 1 N
=V pDY (VY,)[c, dT +pD—"—c VT [->"h{ &),
k=1 T pCpD k=1 ‘
Na Eq. (2.14) o termo
A
=Le
pc,D (2.15)

¢ denominado numero de Lewis, que relaciona a taxa de transporte de energia com a

taxa de transporte de massa. Definindo Le =1,

_&_V/D_1

Le= = =
Pr v/ia

(2.16)

ou seja, admitindo que a difusdo de quantidade de movimento seja da mesma ordem de
grandeza da difusdo de espécies, e substituindo na Eq. (2.14), a relagdo
T N T
VJ.deT :Z(VYk)Icpde +¢,VT 2.17)
TO TO

k=1

obtém-se a equagdo de Shvab-Zeldovich para a energia em regime transiente,

P T T T N .
a[pj deT]+V-[pvj c,dT —pDVIdeTJ =->"hl g, (2.18)
T, T, T k=1

Ja a equagdo de conservacao de espécies transiente, assumindo a hipotese da Lei

de Fick (2.11), ¢ dada por,

0 .
E(ka)+V-(pVYk—pDVYk):a)k (2.19)
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denominada equagdo de Shvab-Zeldovich para as espécies. As Eqgs. (2.14) e (2.19) sao

escritas, respectivamente, em coordenadas cilindricas axissimétricas como

ol % 10 T 10 .
— c dT |[+——| pru|c.dT |+——| prv|c.dT |=
at{p;[ P J rax(p J;p ror p -[p j

To

10 o 1 1a] _afr N 220
—— 2o (e dT [|+=Z| prD L [c.dT ||~ ha
r@x[pr axuocp j+rar AT arucp j] Z‘ (O
0 10 1
a(pﬂ)#—?&(pl’qu)+F—(pI’VYk)=
2.21)

2.3. Modelo de Chama Fina

As reagdes quimicas nos sistemas reativos podem ser representadas por meio de
diferentes mecanismos. Ordenando as mesmas em ordem crescente de complexidade
(KEE et al., 2003), tem-se,

1. Reagdes infinitamente rapidas;

2. Equilibrio quimico;

3. Reacdes globais;

4. Mecanismos de reagdo analiticamente reduzidos;
5. Mecanismos de reagao detalhados.

Os mecanismos apresentados podem ser divididos em dois grupos (KEE et al.,
2003). Ao primeiro grupo pertencem os modelos cujas reagdes sdo consideradas
infinitamente rapidas (reacdes de quimica infinita) e o equilibrio quimico, hipdteses nas
quais se admite que a taxa de mistura dos reagentes seja lenta em comparagdo com a

taxa de rea¢do quimica, e o sistema, denominado difusivo ou controlado pela mistura.
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O segundo grupo ¢ composto pelos processos controlados pela cinética, em que os
processos fisicos de mistura sdo rapidos se comparados ao tempo associado a reagao
quimica, nos quais ha restricdes devidas a taxa de reagao quimica (hipoteses 3, 4 e 5).
A hipdtese de quimica infinita ¢ valida se o sistema ¢ controlado pela mistura (KEE et
al., 2003).

A proposta do modelo de chama fina foi idealizada por BURKE e SCHUMANN
(1928) e utilizada posteriormente por diversos pesquisadores. Nesse modelo as reagdes
quimicas em uma chama difusiva laminar sdo descritas através de uma reacdo global
irreversivel de passo unico, correspondendo a uma conversdo infinitamente rapida dos
reagentes em produtos estaveis. Essas reagdes entre combustivel e oxidante ocorrem
apds a vaporizagdo ou gasificacdo do combustivel e mistura com o ar. Em geral, os
reagentes estdo separados ao entrar na camara de combusto, e o tempo de reacdo € tdo
pequeno que os mesmos coexistem apenas em finas camadas de reacdo, ou chamas
difusivas (LINAN, 2002). Nessa regido, a reagio se processa em uma velocidade
determinada pela taxa de geracdo de vapores de combustivel — no caso de combustivel
na fase liquida ou s6lida — e a taxa de mistura com o oxigénio do ar.

A queima de hidrocarbonetos em ar envolve dezenas de espécies quimicas e
centenas de reagdes quimicas elementares (LINAN, 2002). Embora o uso do
mecanismo quimico detalhado seja necessario, por exemplo, para a avaliagdo de
poluentes como monoéxido de carbono e 6xidos de nitrogénio, muitos aspectos da
combustdo podem ser compreendidos considerando-se a reacdo quimica através de um
passo unico global, na qual reagentes sdo convertidos diretamente em produtos finais
(LINAN, 2002). A modelagem de processos de combustdo por meio dessa descrigio é

conhecida como hipotese mixed is burned (KEE et al., 2003). O combustivel, F, reage
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com o oxigénio do ar, O,, para gerar os produtos de acordo com a reagdo global

irreversivel,

F +50, > (1+5s)Produtos (2.22)

na qual S representa a massa de oxigénio queimada por unidade de massa de
combustivel consumido.

A taxa de reagdo para a Eq. (2.22) ¢ dada por meio de uma lei heuristica cuja
forma ¢ equivalente a da Lei Acdo das Massas — por ndo se tratar de uma reagao
elementar —, na qual se considera a constante especifica as de taxa de reacdo através da
Lei de Arrhenius (KUO, 2005) e que reproduz aproximadamente a taxa de reacao global

em uma faixa limitada de condigdes operacionais (LINAN, 2002). Essa taxa de reagio

¢ dependente das fragdes massicas de combustivel ¢ oxidante Y: e Yo, » € da temperatura
T, na forma (KUO, 2005, LINAN, 2002),

dF . a)o d)P dut E Ngy/ N
—_— = = 2 — rodutos = — AeX — Y FY N 2‘23
at = s 1—s P p RT ) F o ( )

na qual @, representa a taxa de produgédo (consumo) da espécie k por unidade volume e

tempo, R a constante universal dos gases, Nz e N, as ordens de reagdo, E a energia de
ativacdo e A o fator pré-exponencial.

As equagoes de conservagao definidas nas Sec. 2.1 e 2.2 podem ser reescritas na
forma adimensional. As grandezas de caracteristicas para defini¢do dos parametros
adimensionais sao dados por

e comprimento: R, (raio do tubo externo);

velocidade: Uy;

e pressdo: P,;

temperaturas: T, e T;;
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e peso molecular: W, ;

e massa especifica: p,;

e calor especifico: C,;

e viscosidade: £, ;

e condutividade térmica: 4, ;

e difusividade: D

) .
Nas quais o subscrito a refere-se as propriedades do ar e T, e T, representam as

temperaturas da mistura queimada (temperatura da chama) e ndo queimada (temperatura
do ar na entrada), respectivamente. Denotando as varidveis dimensionais, com excegao
das constantes de referéncia por meio de um asterisco, as varidveis adimensionais

tomam a forma,

X r u v Yol
X:—, r:—’ UZ—, V:_, ,0:_,
Ra Ra ua ua pa
*_ *_ * * C*
P:P zpa, T:T T()’ /«l:lu_, /1:2_’ Cp:_p’
PU; Tb _To Hay ﬂ’a Pa
* . - (2.24)
D=2 =T e k=12..N
D, Cp, (Tb —TO) P.U,
Re:LaRO’ Pe:M, Fr = u'i R LGZA
My ﬁ,a gRo pacpaDa

Admitindo-se adicionalmente o valor de C, constante no intervalo de

temperatura considerado nas integrais da equagdo de Shvab-Zeldovich para a energia
(2.20), agrupando os parametros adimensionais e rearranjando as equacdes
convenientemente, as equagdes de conservagao na forma adimensional sdo obtidas.

Conservagao de massa:

_+__(pru)+%§(prv)20 (2.25)



Conservagao de quantidade de movimento axial:
0 10
u)+—— oruu -I-—— rvu
~(pu)+ == (prun)+—=-(prvu) =
P 1 la(r 8_“j+li(r a_“j ;
ox Rel|rox ”ax ror ﬂar (2.26)
, L la(r Q}llﬁ[r 8Uj_215{ E(rv)} L1
Re |r or ﬂax 3rox ”ax 3rox| or Frp
Conservagao de quantidade de movimento radial:

%(pv) + %%(pruv) +%§(prvv) =

oP 1 10( 8v] 18( avj
=4 — ru— |[+——| ru— ||+
or Re|rox OX ror or
LLjtof ovy 1af ouni
Re| ror ”ar r ox ﬂar (2.27)

L _Ela[ i(rv)}_glﬁ[r a_u} N
Re| 3ror ”a r or ﬂax

Conservacao de energia:

0 10 10
5(pCpT)+F&(prucpT)+F5(prVCpT)

2.28)
110 0 110 0 & (

=———| prD—(¢.T)|+——=—| prD—(c.T)|-> h o
Perax[p ax( P )} Perar{p ar( P )} 2.0,
Conservacao de espécies,

0 10 10
a(ka)+Fa—(pquk)+?§(prva ) =

__L J12 rDiY +li rDiY + @, 2
Lepe |rox|” “ox “|Tror|” o ¢ X

E possivel, apds a adimensionaliza¢do das equagdes, uma breve andlise do termo

de geracdo (consumo) de massa adimensional. O mesmo ¢ dado por,

i Aexp(—E, /RT)

@ =—
“ pa ua/Ra

YerYge =—pDaY{ Yo (2.30)

32



na qual, conforme mencionado por KUO (2005), o fator pré-exponencial representa a

frequéncia de colisdes € o termo exponencial — o fator de Boltzmann — especifica a
fragdo de colisdes de nivel de energia superior a energia de ativagdo E,. Como
consequéncia, o termo Aexp(—Ea / RT) pode ser considerado um fator de frequéncia
modificado (LINAN, 2002) ¢ a fragdo,

Aexp(-E,/RT) ¢
= =— 2.31
u, /R, T 31)

Da

r

definida como nimero de Damkohler. A avaliagdo do nimero de Damkohler é uma
maneira de estimar a validade da hipdtese de quimica infinita para o sistema. Esse
nimero ¢ um importante parametro adimensional que quantifica se um processo ¢

controlado pela cinética quimica ou pela difusdo. O mesmo relaciona o tempo

caracteristico de mistura no sistema (7,,) com o tempo caracteristico para a reacdo

quimica (7, ) (KEE et al., 2003).

2.3.1. Fracoes de Mistura - Escalares Conservados

A forma de Shvab-Zeldovich das equacdes de conservagao ¢ util quando se
assume que as transformacdes quimicas ocorrem através de uma reagdo direta em passo

unico na forma da Eq. (2.22), dada genericamente por,

N N
PRAEEDRALS (2.32)
k=1 k=1
Definindo,
N o - N o
hee == hi dy == hiW, (v, —v)) (2.33)
k=1 k=1
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pode-se reescrever as equacdes de conservagdo de Shvab-Zeldovich de energia e de

espécies, respectivamente por

%[p( pT)}+V-{pV(CpT)—épDV(CpT) =hg (2.34)
%[p(Yk)]+V-[,0V(Yk)—LePeprDV(Yk) =a, (2.35)

Como definido na Eq. (2.16), Le =1, com isso, as equacdes assumem a mesma forma,

podendo ser representadas através do operador

1A=L (A)]+5 ()0 (5)] 230

Utilizando a fracao de mistura, definida como um escalar conservado (KUO, 2005), de
modo a eliminar os termos fonte das equagdes de conservacdo de energia e espécies

como,

fM_fA

f 1,

00

Z= (2.37)

na qual f, denominada fung¢do de acoplamento (KUO, 2005), representa qualquer

propriedade conservada, definida através das relagoes,

Y,
fro =Ye —?0 (2.38)
c,T
fer =Ye _h_ (2.39)
RP
Y. cT
f_=0__"P°P 2.4
o= T (2.40)

pode-se escrever a equagdo de conservagdo cuja solucdo fornece os campos de
temperatura ¢ espécie dependente apenas da func¢do de acoplamento empregada, cuja

carateristica principal ¢ a auséncia de termos fonte.
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g[p(zJ)]w.{pv(zJ)_éprov(zj)}:o, J=FO,FT.OT  (41)

Uma caracteristica muito importante do modelo de chama fina ¢ a possibilidade
de recuperar os perfis de temperatura e espécies a partir da equacdo de conservagao
(2.41). Denotando as variaveis localizadas sobre a frente de chama por meio do

subscrito f, pode-se mostrar que a posi¢do da frente de chama r; na coordenada axial X

pode ser obtida utilizando a expressao,

Y,

— OAoc
LS
SYFH + YoAx

(2.42)
na qual os subscritos Foo e Acwo representam os fluxos de combustivel e ar na entrada,
respectivamente.

Utilizando a Eq. (2.42) gera-se expressdes para a temperatura e fragdes massicas

na regido do combustivel e oxidante da chama. Essas expressdes para as variaveis de

interesse sdo escritas, na regido do combustivel, como,

T=2T. + [TM +Y, e ](1— Z) (2.43)
A
p
W_v
Ve =2ZYc, +Yo, —FH(Z-1) (2.44)
oYo
Yo =0 (2.45)
W,y
Y, =Y, PP(1-Z
* = Yo Wy (1-2) (2.46)
Yy =Yy, (1—Z)+ZYNH (2.47)
e, na regido do oxidante, como,
_hRP
T=T,(1-2)+|Te, +Ye . Z (2.48)
p
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Y. =0 (2.49)

Y, =Y, (1-Z)-Y Z
o=Yo, (1-2)-Y¢, Wor (2.50)
W_v
Y, =—"F2LY Z
P W, Fe. (2.51)
Yy =Yn,. (1—Z)+ ZY\,. (2.52)
No caso de dois produtos, i. €.,
Ve F +v0, +vyN, > v B +v, P+ N, (2.53)

as fragdes massicas de Y, e Y, podem ser encontradas através das relagdes,

Y Wevn 1y 2.54
AWy +Wovp, | (2-59)
Y Wobe 2.55
P Wavg +Wov, ) ° (&)

Das Egs. (2.25-2.27) e (2.41) obtém-se as componentes do vetor velocidade, pressao e

escalar conservado. Para um perfil do escalar conservado, utilizam-se as Eqs. (2.42-
2.55) para obter as expressdes para T, Y, Yq, Y, Y.

A variacdo de massa especifica, da viscosidade e do coeficiente de difusdo com
a temperatura ¢ considerada no presente trabalho. A dependéncia da massa especifica ¢
admitida por meio da aplicagdo da equacdo dos gases perfeitos. Considerando o

processo de combustdo aproximadamente adiabatico,

Poly
=— 2.56
P=" (2.56)
Introduzindo o niimero de Prandtl,
uC
Pr=1 2.57
. 2.57)
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e, em fun¢do do numero de Lewis ser considerado unitario,

AU
D = —=
P c " Pr, (2.58)

na qual Pr; ¢ um nimero de Prandtl de referéncia e A ¢ a condutividade térmica da
mistura. No presente trabalho, ¢ utilizado o valor de Pr, =0.75, correspondente ao ar.

Desse modo, a defini¢do de pD ¢ reduzida a especificagdo de uma relacdo para a

viscosidade para a qual ¢ utilizada,

p
=t (TL] (2.59)

0

na qual p=0.7, T,=298K, x4, =1.85x10~* g/cm-s sdo os valores de referéncia para o
ar (KANURY, 1982). O parametro de geragdo de calor —hg, /¢, pode ser determinado

a partir de um valor estimado para a temperatura maxima da chama — por exemplo,

experimentalmente — através da relagao,

_hRP 1 Tmax _TAOO (l_zf )
= =T 2.
c Y Fe (2.60)

p Feo,

obtida da Eq. (2.48), na qual T___ ¢ o valor estimado para a temperatura méaxima. Para

a queima de metano em ar, o valor obtido experimental (NORTON et al., 1993) ¢

numericamente (LITTLE, 2007) para T__

X

¢ 2080 K. Ja para a combustao de etanol o

valorde T

max

obtido numericamente (LITTLE, 2007), ¢ de 2078 K.
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2.4. Condic¢oes de Contorno

As condigdes de contorno do sistema, baseados no experimento analisado por

MITCHELL et al. (1980), sdo dadas por,

U=ug, v=0, T=T., Y =Y Xx=0, 0<r<R;

=Y.,
U=Uy, v=0, T=T,, Y, =Y, x=0, R.<r<Ry

@zﬂzﬂzﬁzm P=P, x=L, 0<r<R,
OX OX OX OX

M _y 2T Mg gex<L, r=0

or or or

u=v:£=%=0, 0<x<L, r=R,
or or

2.61)

(2.62)

(2.63)

(2.64)

(2.65)

A solugdo ¢ determinada por meio de escalares conservados, que substituem a

temperatura ¢ a fragdo massica nas condi¢des de contorno (2.61-2.65), de modo que as

mesmas sao reescritas como,
U=ug, v=0, Z=1, x=0, 0<r<R;
u=u

o, V=0, Z2=0, x=0, R-<r<R,

ou ov 0dZ

—=—=—=0, P=P,, x=L, 0<r<R,
OX OX OX
or or
or

No instante t =0s todo dominio ¢ considerado contendo apenas ar.
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Capitulo 3 - Metodologia

Diversas técnicas numéricas foram propostas para a solucdo de equacgdes
diferenciais parciais (PDE, Partial Differential Equations) que governam os fenémenos
de transporte. Dentre os mesmos podem ser destacados os Métodos de Diferencas
Finitas (FDM, Finite Volume Methods), dos Volumes Finitos (FVM, Finite Volume
Methods) e de Elementos Finitos (FEM, Finite Elements Metods), o Método das Linhas
(MOL, Methods of Lines), Métodos Espectrais, entre outros.

O Meétodo dos Volumes Finitos ¢ a técnica escolhida para a solugdo numérica
das equagdes diferenciais parciais envolvidas no presente estudo. MALISKA (2004)
destaca que em escoamentos de fluidos, ¢ muito importante satisfazer os principios de
conservagao em nivel discreto, caracteristica deste método, pois, se 0 que se busca com
um método numérico € a solugdo da equagdo diferencial, que ¢ a representacdo da
conservagdao da propriedade em ponto-a-ponto, parece légico que as equagdes
aproximadas representem a conservagao em pequenos volumes finitos. A integragdo no
volume de controle é a caracteristica que diferencia essa técnica das demais

(VERSTEEG e MALALASEKERA, 1995).

3.1. Transformacao de Coordenadas

O sistema de coordenadas cilindricas ¢ limitado para a solu¢do de problemas
mais gerais, nos quais sdo abordadas geometrias irregulares. Por isso, a divisao do

dominio ¢ feita de utilizando um novo sistema de coordenadas, denominadas curvilineas
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ou generalizadas (MALISKA, 2004), que melhor se adequam a essas geometrias.
Como os volumes de controle sdo obtidos através de uma discretizagdo que segue um
sistema de coordenadas globais, a discretizacdo, ou a malha resultante, ¢ denominada
estruturada, uma vez que cada volume interno tem o mesmo numero de vizinhos
(MALISKA, 2004).

Em duas dimensdes, as superficies do volume de controle s3o as superficies
coordenadas. As coordenadas curvilineas de um ponto estdo relacionadas pelas

equagdes de transformacao,
¢ =5(Xr) 3.1)
n=n(x,r) (3.2)
Os termos das equagdes de conservagdo envolvem as derivadas das varidveis
conservadas. Por essa razdo, ¢ necessario relacionar essas derivadas nas equacdes no
dominio transformado com as equivalentes no dominio fisico. Para tanto, define-se

(MALISKA, 2004) o jacobiano da transformada como,

J=&mn =S¢, (3.3)

Considera-se a equagao de conservagdo na forma

Q 1. 3
Tat—+Fv(rF)_s (3.4)
na qual,
F = Ei + Fj (3.5)
Q=prg (3.6)
E= pu¢—F¢Z—f (3.7)
F=pvgp—T? aa—f (3.8)
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em que ¢ ¢ um escalar genérico que representa uma propriedade conservada, como

massa, quantidade de movimento, energia, etc., ¢ I'Y representa o coeficiente de
transporte associado. As componentes E e F representam as componentes em
coordenadas cilindricas do fluxo advectivo e difusivo do escalar ¢.

Realizando o mesmo procedimento utilizado para a obtencdo de uma equagdo
em coordenadas generalizadas a partir de um sistema de coordenadas cartesianas
(MALISKA, 2004), para coordenadas cilindricas, a equagdo geral de conservagdo em

coordenadas generalizadas tem a forma (VALLE e MALISKA, 1995),

at(pfj rag(pu¢)+_%(rpv¢)

(3.9)
¢
SENCE S 116¢+rF¢J a, AN e, 8¢+r1‘"’~]0:22% 2
Troé o0& on ran o0& on) 3
na qual,
2+ 2
a, = (éx 2§r ) (310)
J
2+ rZ
%_(’7* Kl ) 3.11)
J
+
a, = a, _(&arc+&n) Jf“m) (3.12)
U =ui+vi (3.13)
J J
V=ule g (3.14)
J J

Como para o método dos volumes finitos ¢ imaterial a forma geométrica do
volume de controle (MALISKA, 2004), estando o mesmo definido com algum tipo de

construcdo, a etapa seguinte ¢ a integracdo das equacdes de conservagao sobre o volume
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de controle e no tempo. Esse procedimento, apresentado em detalhes por VALLE

(1995), resulta na equacao,

Mede ~Mede M1 4 Mg+ M g — Mg =

At

5 00T 5 20T g (3.15)
={D11—¢+D12—¢} 7{D21—¢+D22—¢} +L{—} AV

o< on |, o¢ on |, J |

na qual a integracdo no tempo ¢ realizada considerando-se formulagdo totalmente

implicita, o operador L[] representa uma aproximacdo numérica do termo entre

colchetes e,

M, Z%AV (3.16)
MO =£2 Ay (3.17)
M, =(rpU), An (3.18)
M, =(rpU), Az (3.19)
M, =(rpV) A& (3.20)
M, =(rpV) Aé (3.21)

representam, respectivamente, a massa no instante t+ At e no instante t no interior do
volume de controle, e as fluxos de massa através das faces do volume de controle. Ja os

coeficientes presentes nos termos difusivos sao dados por

D, =rMm%Ja, An (3.22)
D, =1M"Ja,An (3.23)
D, =)o, A¢ (3.24)
D,, =M Ja,,Aé (3.25)
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com o volume, no dominio transformado dado por,

AV =T1,AéAn (3.26)
Os subscritos (P, €, w, n, S) presentes nas expressoes referenciam os pontos da malha,

representada na Fig. 3.1, e o sobrescrito 0, o instante anterior.

H H

H !

h ]

H i

H

I H H
H H

H i

H i

H H

Figura 3.1: Volume elementar. (VERSTEEG e MALALASEKERA, 1995)

3.1.1. Transformacao Algébrica

O refinamento das equagdes de conservagdo em regides em que grandes
gradientes se fazem presentes ¢ necessario quando a utilizagao de malhas refinadas nao
é necessaria em todo o dominio. E também importante nos casos em que se pretende
analisar os detalhes da camada limite em regides proximas as paredes.

A transformagao algébrica de dominios pode ser utilizada nos problemas em que
0s mesmos nao possuem geometrias irregulares. Nesses casos a transformagao pode ser
caracterizada por uma func¢do que associa as coordenadas nos dois dominios, o fisico € o
transformado. Mais simples ainda sdo as situagdes em que as fungdes podem ser
tratadas independentemente, ou seja, nos casos em que uma funcao de transformacao
em uma direc¢ao utiliza somente a coordenada de uma tnica direcdo do dominio fisico
em sua formulagdo. Esse tipo de formulacdo, cujas fungdes sdo apresentadas por

PLETCHER et al. (1997), sdo as utilizadas no tratamento do dominio do presente
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trabalho, em fun¢do da simplicidade do mesmo e da necessidade de avaliar regides onde

sdo esperados maiores gradientes.

Para o refinamento em regides proximas de X, =0, a transformag@o na dire¢do

X, X
lnHﬁH—LJ/Lﬂ 1+|—XIH
§I(§l)z ln[ﬂﬂj >
p-1

X, tem a forma,

1<ﬂ<00 (327)

na qual L, ¢ o comprimento maximo na dire¢do X, e f ¢ um coeficiente arbitrario que
aproxima os pontos na regido proxima de X, =0 a medida que S se aproxima de 1,

conforme representado na Fig. 3.2.

XA él‘

e

X &
(a) (b)

Figura 3.2: Refinamento proximo a X; = 0. (a) Dominio fisico. (b) Dominio computacional.

Para transformagdo somente na regido proxima de X, =L, ou tanto nessa regido

quanto na proxima a X, =0, a fungéo de transformag¢io na dire¢do X, tem a forma,

m{[mxl(wm_zaHﬂ_WM_mﬂ

L L

E(x)=a+(1-a i X (3.28)
(4)=a+(1-a) R

p-1
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em que, para @ =0, a malha serd refinada na regido proxima a X =L, apenas,

enquanto que, para @ =1/2, a malha serd refinada igualmente proximo a X =0 e

X, =L, . Essa (ltima representada na Fig. 3.3.

X, )9 ‘

/e g
(a) (b)

Figura 3.3: Refinamento proximo as paredes. (a) Dominio fisico. (b) Dominio computacional.

=
£
5

[

Finalmente, a transformagdo que aproxima os pontos a um ponto especifico no

interior do dominio (0 <X <L, ) ¢ dada por,

&(x)=8B,+ lsinh_1 [[i— leinh (r B, )} (3.29)

T X,

para,

5 =3 ((ee‘rf_—ll))(()ic i )) ’
1c X

0<7<m (3.30)

na qual 7 ¢ o parametro que controla a atragdo dos pontos para a regido proxima aX, , e

tem valor zero se nenhum refinamento ¢ desejado.
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x]l §|‘

(a) (b)

Figura 3.4: Refinamento préximo a X;c = 0. (a) Dominio fisico. (b) Dominio computacional.

3.2. Func¢ao de Interpolacao

Observando a Eq. (3.15) constata-se que € necessaria a avaliacdo de ¢ e de suas

derivadas nas interfaces dos volumes elementares (representadas pelos subscritos em
letras mintsculas). Logo, uma fungdo de interpolacdo deve ser empregada.

A escolha da fungado de interpolacdo € um assunto de extrema importancia, uma
vez que a qualidade da fungdo de interpolacao reflete a qualidade da difusdo numérica
embutida na solucao final (MALISKA, 2004). O método de interpolagao utilizado ¢ o
denominado WUDS (Weighted Upstream Differencing Scheme) (RAITHBY e
TORRANCE, 1974).

Nesse esquema, a fungdo de interpolacdo exata ¢ associada a dois coeficientes

a ¢ [ que dependem do niimero de Peclet de malha e servem como pesos entre a
adveccdo e a difusdo. Os valores de ¢ e de sua derivada na interface sdo escritos,

tomando a face leste como exemplo, por,

1 _ I _
¢e=(5+aej¢P+(E_aej¢E (331)
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o9
OX

_n ¢E _¢P
3

Para =0 ¢ ﬁ=1 o esquema de Diferengas Centrais (Central Difference
Scheme ou CDS) (PATANKAR, 1980) ¢ recuperado, ao passo que para @ =0,5 ¢
a=-0,5, com E=0 para ambos, recupera-se o esquema Upwind (Upwind Difference

Scheme ou UDS) (PATANKAR, 1980) para velocidades positivas e negativas,

respectivamente. Seus valores, propostos por RAITHBY e TORRANCE (1974), sdao

dados por,
_ r?
T (3.33)
_ 1+0,005r>
P =005 (3.34)

em que r. € a razdo entre o fluxo advectivo e o difusivo na dire¢do coordenada, dado,

por exemplo, para a face leste por,

r=—-¢ (3.35)

11e

As derivadas cruzadas, que envolvem a derivada em uma dire¢do com a face do
volume normal a outra direcdo coordenada sdo aproximadas por diferencas finitas
centrais e médias aritméticas.

Subtraindo a equagdo de conservagdo de quantidade de movimento da equagao

da continuidade, obtida utilizando ¢ =1 na equagdo de conservagao geral (3.15),

—_— 0 . . . .
MPA—tI\AP+Me—MW+Mn—MS=O (3.36)

obtém-se a equacao algébrica representativa da equacdo de conservagdo para a variavel

¢, discretizada para o volume elementar com centro em P
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Aot + Ade + Aydy + Ady + Ads + Ay + Audun + Aclse + Ao =B (3.37)

em que os coeficientes sdo dados por

My
At

A =_Z(Anb)+

N Dlleﬁe + D215 — D21n
A& 4A¢E

A% :Me%_‘Me 67e

_ Dllwtgw + D21n — Dzls

o1 .
A”:_MWE_‘MW‘QW AE ANE

A = Mnl_‘Mn a, - DZZHIEH n Dy — Dise
2 An 4An
A :_Msl_‘Ms a, - D,../3, " Dy, — Dy,
2 An 4An
A, =- Dy D
* 4An 4AAE
A, = Do n Do
4An  ANE
'A§e — D12e + D215
4An  AAE
A, =- Diow D
" 4An  4AANE

p 040
B=L| > | av4Mefe
J b At

(3.38)

(3.39)

(3.40)

(3.41)

(3.42)

(3.43)

(3.44)

(3.45)

(3.46)

(3.47)

Os valores absolutos nas Egs. (3.39-3.42) sdo explicados por uma particularidade do

esquema de interpolagdo WUDS. Como no esquema Upwind & deve possuir o mesmo

sinal das vazdes massicas nas equacdes de conservagdo, e considerando-se que o sinal

da velocidade ¢ carregado para dentro de & por r,, que esta elevado ao quadrado, deve-

se entdo compensar esta perda do sinal parta manter a coeréncia na avaliagdo.
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Ao tratar a equagdo de conservagdao de quantidade de movimento o termo de
pressao deve ser separado do termo fonte. Esses dois termos sdo avaliados usando-se
diferencas centrais. Para as pressdes, por exemplo, em um ponto no interior do

dominio, i.e., afastado dos contornos,

L P—} _Fhy (5_} w b (”—j (3.48)
3L 2ae W3 ), 2an L),

L P—} Ry (QJ p ok (”—j (3.49)
3 288 3 2an 0,

3.3. Acoplamento Pressao-Velocidade

No caso analisado, a massa especifica ndo varia significativamente com a
pressdo, mas tem variagdo consideravel com a temperatura; caso em que o problema

pode ainda ser definido, rigorosamente, como compressivel (MALISKA, 2004).

Entretanto, a equacao de estado P = P( p,T) ndo pode mais ser usada como equagdo

para a determinagdo de P, porque pequenos erros cometidos no célculo de p, via
equagao de conservacao de massa, poderdo produzir grandes erros em P, calculados
através da relacdo P = P( p,T) (MALISKA, 2004). Se esse campo de pressdes for
introduzido nas equag¢des do movimento e as velocidades resultantes substituidas na
equacdo da continuidade, para calculo de p para o préoximo intervalo de tempo, sérias

instabilidades ocorrerdao na solucdo numérica do sistema de equacdes (MALISKA,
2004).
Como a massa especifica ndo depende de P, a equacao de estado utilizada para

o calculo de p dependeria apenas de T, ou seja, p=p(T), na qual T ¢é determinada
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através da equacao de conservacao de energia. Assim procedendo, a equagdo de estado

passa a ser uma equacido para p, € a pressdo passa a nao possuir uma equacio

evolutiva, sendo sua influéncia apenas através do seu gradiente nas equagdes de
movimento. Isolar a pressdo de alguma das equacdes do movimento ndo € uma
possibilidade, pois os gradientes em todas as dire¢des tem que ser combinados para a
determinagdo da pressdao. O objetivo €, entdo, encontrar um valor para P nas equagdes
de movimento de forma que as velocidades obtidas satisfacam a conservacdo da massa.
A equacdo de conservacdo da massa passa a ser uma restricdo que deve ser obedecida
pelo campo de velocidades, e ndo mais uma equagdo evolutiva para qualquer variavel

O fato de p ndo variar com P introduz uma grande dificuldade para tratar o
acoplamento entre a pressao e a velocidade, causando problemas para a solugdo do
sistema de equacdes. Essa formulacdo ¢ chamada “incompressivel” e o caso em que p
nao ¢ funcdo de P enemde T ¢éum caso particular (MALISKA, 2004).

Uma equacio, entretanto, pode ser obtida a partir da equagdo da continuidade, e,
para tanto, faz-se uso de uma variante do chamado método SIMPLE (acr6nimo para
Semi-Implicit Method for Pressure-Linked Equations). Esse método, desenvolvido por
PATANKAR e SPALDING (1972), assim como os dele derivados, figura entre os mais
utilizados em CFD ha alguns anos (DATE, 2005).

No método SIMPLE, as equagdes das velocidades sdo obtidas a partir das
equacdes do movimento. Se um campo de pressdes estimado P for introduzido na Eq.

(3.37), obtém-se, para o caso em que a mesma representa a equacao de Navier-Stokes,

)
Ao+ S At :—L[HAV B (3.50)

em que,
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2 Avte = Ade + Ay + Adh + Ads + A + Audan + Actie + Audy (3.51)
Subtraindo-se a equagdo com o campo correto de pressoes da equagdo com o0s

valores estimados (3.50), obtém-se,

;
Ade = =2 Ao — L {PT} Av (3.52)

na qual os sobrescritos indicam a diferenga entre os valores exatos e os estimados, ou
seja, a corre¢do necessaria para que o valor estimado seja igual ao correto.
¢ =¢—¢ (3.53)
Para a analise da Eq. (3.52) considera-se que o arranjo das variaveis do dominio
¢ o denominado co-localizado. Esse arranjo ¢ assim chamado pelo fato de todas as
variaveis utilizarem o mesmo volume de controle e ¢ uma escolha natural pela
simplicidade de controle dos indices das varidveis na constru¢do do codigo
computacional (MALISKA, 2004). Além disso, empregar o arranjo co-localizado
significa usar um Unico volume de controle para realizar todas as integragdes; com isso,
o célculo das areas para determinacdo dos fluxos das diferentes propriedades ¢ o
mesmo, facilitando a construcdo e a implementacdo computacional do algoritmo.

No entanto, as equagdes do movimento para as dire¢des X € r ndo envolvem a
pressdo no volume P, acarretando na avaliagdo do gradiente de pressdo em uma malha

menos refinada. Ou seja, pressdo passa a ser avaliada com uma ordem de precisdo mais
baixa (MALISKA, 2004). Ademais, surge a possibilidade de ocorréncia de campos de
pressdo oscilatorios que nao sdo detectados pelo gradiente de pressdo e que podem ser
estar desacoplados, justamente pelo fato de o calculo do gradiente ndo envolver a
pressao no volume no qual se faz o balago de conservagao de quantidade de movimento.

Para o tratamento do acoplamento pressao-velocidade no arranjo co-localizado ¢

realizado o mesmo procedimento utilizado em uma malha defasada, admitindo-se que as
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velocidades sdo determinadas nas fronteiras dos volumes de controle. Com isso, obtém-
se uma equacdo de correcao de pressdo a partir das equagdes de conservagao de

quantidade de movimento e da continuidade.

Em razdo da dificuldade em se analisar o termo Z'A\m%a , € necessaria uma

abordagem para o tratamento do mesmo. PATANKAR e SPALDING (1972) sugeriram
abandonar esse termo e adotar uma relaxacdo ao longo do processo iterativo a fim de
“zerar” as corre¢des. Esse procedimento ¢ muito instdvel e depende fortemente do
coeficiente de relaxacao utilizado, além de ndo ter uma fundamentagdo fisica que o
suporte (FERZIGER e PERIC, 2002). Ja VAN DOORMAL e RAITHBY (1984)
sugeriram uma abordagem menos invasiva. A mesma ¢ denominada SIMPLEC em

alusdo a correcdo proposta pelo método SIMPLE, com a diferenca da letra “C”,
representativa de Consistent. Esta abordagem consiste na consideragio de que ¢, pode

ser aproximado por uma média dos termos de sua vizinhanca (FERZIGER ¢ PERIC,

2002), de modo que,

< S At
XA,

Resultando, para uma aproximacao para a pressdo tal qual a utilizada nas Egs.

(3.54)

(3.48) e (3.49) em equagdes para as velocidades da forma

Uy =y —dy [ e (5—] il (’7—} AV (3.55)
C2a& (3 ), 287 \J ),

Vo =V, —dy | et (ij vk (77—] AV (3.56)
C2a& \J ), 249 LI ),

nas quais,
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dP:(Mo) (3.57)
2]
As velocidades corrigidas sdo, entdo, substituidas na equagdo da continuidade
em regime permanente.
M,-M,+M, —M, =0 (3.58)

ou melhor,

(roU), An—(rpU) An+(rpV) AE—(rpV) AE=0 (3.59)

De acordo com a Eq. (3.59), as velocidades envolvidas sdo as velocidades
contravariantes. Construindo as mesmas nas faces dos volumes a partir das equagdes
das velocidades corrigidas (3.55) e (3.56), considerando-se: a contribui¢ao da pressao

apenas na mesma diregdo coordenada, a aproximacio dos coeficientes d? nas interfaces

pela média dos valores nos centros (com i representando as faces norte, sul, leste e
oeste do volume de controle) e variagdes de massa especifica despreziveis no volume

(MALISKA, 2004), a equacao da continuidade toma a forma,

AP+ AP+ AR + AP/ + AP =B (3.60)
na qual

A== A, (3.61)

A =ra,d.An? (3.62)

A, =r,a,,d,A7° (3.63)

A, = ray,,d,AE’ (3.64)

A = ray, dAE° (3.65)
B:(reUe*—rWUJV)An+(rnVn*—rSVS*)A§ (3.66)

Os parametros para a soluc@o anterior sdo necessarios em posi¢des nas quais nao

ha informacdo na malha. Para obter os valores em questdo ¢ necessario criar uma
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pseudo-equacao, de modo que os pontos vizinhos possam ser usados (MARCHI e
MALISKA, 1994). Utilizando a equagdo para a pressao estimada (3.50) para cada um
dos pontos E, W, N e S, obtém-se uma equagdo para as velocidades estimadas na

fronteira. Por exemplo, para a face leste,

. . P’ S” M 2@’
(AP)e 9. = _Z(Anb¢NB )e - L|:T} AV + L{T} AV +#¢e (3.67)
obtida por meio da interpolacao linear das equagdes
. . [P ] (57" ] M Jg0
(AP)p¢P:_Z(A1b¢NB)P_L 3 AV +L N AV +#¢P (3.68)
L AP L AP
. . [P ] [ ] M 2gp
(AP)E ¢E:_Z(A1D¢NB)E_L 3 AV +L I AV +T¢E (3.69)
L JdE L JdE
fornecendo,
* (AP)
b= A 3.70
(). +(A); 70
tal que

(A), =2 (Autha ), = 2 (Avsrs ), —2L[PT} AV +

#* #* M0+M0 0
w3 ava AV+M
J |, J . At

(3.71)

conforme mostrado por MALISKA (2004) e, em mais detalhes, para coordenadas

cilindricas por VALLE (1995).

. * * .
Com os valores das velocidades U, e V;, calculam-se as velocidades

. * *
contravariantes nas faces U; e V, .

O algoritmo para a solucao do escoamento ¢ composto pelas seguintes etapas:
1. Como o problema ¢ transiente, todas as varidveis e propriedades sdo

conhecidas no instante inicial;
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. Estima-se o campo de velocidades e pressao;

. Calculam-se os coeficientes das equagdes do movimento para U e V;

~ . * * *
. Resolvem-se as equag¢des do movimento, usando P , obtendo-se U e v ;

. Obtém-se a correcdo de pressao P’, resolvendo seu sistema;

. Corrige-se U” e V" obtendo o novo campo de velocidade estimado;

. Corrige-se P obtendo o novo campo de pressao estimado;

. Resolvem-se as equagdes para outras varidveis, como fun¢do de
acoplamento, temperatura, para a equagdo de conservacao de energia, etc.;

. Atualizam-se as propriedades que variam com a temperatura e retorna-se ao
passo 3 até a convergéncia;

10. Passa-se ao proximo instante de tempo, retornando ao passo 2.

3.4. Condicoes de Contorno

Para o tratamento das condi¢des de contorno sdo utilizados volumes ficticios.

Essa abordagem no tratamento desses pontos ¢ feita desse modo em virtude da

facilidade que esse método oferece na aplicacdo e na substituicdo de condigdes de

diferentes tipos. Essa abordagem ¢ mais bem detalhada por MALISKA (2004).

3.4.1. Condicoes de Contorno para a Pressiao

O tratamento das condi¢des de contorno para a pressdo ¢ simples, bastando

substituir em cada um dos contornos o valor prescrito da velocidade na Eq. (3.59) de

modo que para a Eq. (3.60) a parcela do termo fonte relacionado a fronteira avaliada ¢
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sempre zero. Isso se deve em fungdo de as condigdes de contorno do problema serem
todas dadas e funcao das velocidades.

E importante ressaltar que, em fungio de os pontos no contorno nio possuirem
informacao de pressao no lado de fora do dominio, sdo utilizadas interpolagdes de mais
baixa ordem para a pressao na obtengdao dos termos de pressao na Eq. (3.71) para os

mesSmos.

3.4.2. Condig¢oes de Contorno para a Velocidade e Outras Variaveis

O tratamento das condi¢gdes de contorno para a velocidade e outras varidveis
(como por exemplo, temperatura), como mencionado anteriormente, ¢ realizado
utilizando-se volumes ficticios. As possibilidades consideradas para as condigdes de

contorno sdo: fronteira com ¢ prescrito, fronteira com fluxo de ¢ prescrito, condi¢do

localmente parabdlica e condi¢ao de simetria.

Para o caso de fronteira com ¢ prescrito, como os valores do mesmo localizam-

se no centro dos volumes ¢ a condigcdo ¢ estabelecida para a face, faz-se uma média
entre dois volumes adjacentes. Por exemplo, para o ponto ficticio adjacente a fronteira

leste do dominio,

g =Lt ;% (3.72)

Para o caso de fronteira com o fluxo de ¢ prescrito, basta utilizar a equacao de
difusdo da propriedade ¢. Por exemplo, para o ponto ficticio adjacente a face norte do

dominio,

Da¢

" ¢
Js = D 225%

12s % (373)

S S
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A condicao localmente parabodlica ¢ a de mais simples consideracao, bastando

definir o valor da variavel ¢ no ponto ficticio igual ao do ponto adjacente no dominio,

na dire¢do em que a condicao deve ser aplicada.

Ja a condicdo de simetria requer uma pequena distingao entre a dire¢ao para a
qual se estd considerando. Isso porque, para a condi¢do de simetria, o fluxo normal a
superficie de simetria ¢ nulo e a componente da velocidade que atravessa a fronteira
deve ser nula. Logo, para cada uma das duas componentes da velocidade retomam-se as
condi¢des ja definidas anteriormente (fluxo prescrito e valor da variavel prescrito),

assim como para um escalar, retoma-se a condi¢ao de fluxo prescrito.

3.5. Solucio do Sistema de Equacdes Algébricas

A metodologia descrita nas seg¢des anteriores deste capitulo detalha o
procedimento de transformacgdo das equagdes de conservacdo. Como mencionado o
método utilizado para essa transformagao ¢ o dos volumes finitos. Através do mesmo
as equagOes de conservagdo que regem o problema — equacdes diferenciais parciais
(PDE) — sao convertidas em um sistema de equacoes algébricas (SAE). Nesse sistema,
tem-se uma matriz de coeficientes formada pelos coeficientes da equacao diferencial
parcial analisada, e um vetor composto pelas varidveis da mesma, na qual cada
elemento representa a varidvel no ponto central de cada um dos volumes de controle que
dividem o dominio.

No caso da PDE ndo contemplar os termos de derivadas cruzadas, ou seja, as
derivadas parciais mistas, a matriz de coeficientes obtida ¢ a denominada pentadiagonal.
Esse tipo de sistema pode ser facilmente resolvido por meio de um método iterativo tal
qual o método ADI (Alternating Direction Implicit) (PLETCHER et al., 1997). No
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entanto, quando estdo presentes na equagdo os termos de derivadas cruzadas, essa
abordagem ndo ¢ mais possivel, uma vez que a matriz de coeficientes apresenta nove
diagonais.

Para a solucao do SAE que representa a equacao de conservagdo genérica, que
deve ser resolvido, por exemplo, para a obtencao da solucdo da equacao de conservagao
de quantidade de movimento, o método de solucdo utilizado é o SOR (Successive
Overrelaxation), no qual um coeficiente de relaxagdo ¢ utilizado na atualizagdo do vetor
de variaveis no método iterativo de Gauss-Seidel (CONTE e DE BOOR, 1980).

A convergéncia do método ADI ¢ mais acelerada que o método Gauss-Seidel
(DATE, 2005), no entanto, velocidade necessaria para a solugdo de sistemas com um
nimero de linhas muito grande necessita de métodos de solugdo mais eficientes. Uma
das alternativas ¢ a utilizacdo da técnica da correcdo por blocos (Block Correction)
apresentada em (PRAKASH e PATANKAR, 1981), baseada nos conceitos do método
desenvolvido por (SETTARI e AZIZ, 1973). Essa técnica, descrita em detalhes por
PRAKASH e PATANKAR (1981) e DATE (2005) ¢ utilizada para aumentar a taxa de
convergéncia do método ADI.

O método ADI com corre¢do por blocos ¢ utilizado para a solugdo do sistema
cuja variavel é a correcdo da pressdo. Conforme proposto por SETTARI e AZIZ
(1973), a corre¢ao por blocos ¢ um procedimento realizado ao final de cada iteragdo
completa do método ADI; uma correcdo, aplicada a cada uma das linhas (ou colunas) do
dominio. Entretanto, em problemas em geometria cilindrica, a corre¢do realizada na
direcdo radial ndo apresenta influéncia suficiente na taxa de convergéncia (PRAKASH e
PATANKAR, 1981). Portanto, a correcdo para a solugdo do sistema mencionado ¢

realizada apenas “por linhas”.
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3.6. Critérios de Convergéncia

Sao trés os critérios utilizados para interromper a execu¢do do programa —
regime permanente — ou para selecionar o vetor solucdo do sistema de equagdes
algébricas.

O primeiro € médulo da diferenga entre o méximo e o minimo valor do campo, ¢

o define como referencial, na forma,

t+1 t
P+ _¢P

<o
¢méx - ¢m|’n ° (374)

em que t representa o instante de tempo quando o critério utilizado para se avaliar se o
regime permanente foi alcancado; o nimero de iteragdes, no interior dos métodos
iterativos de solug¢do dos SAE; e o numero de correcdes das componentes da velocidade
e da pressdo no processo iterativo de corre¢do utilizado pelo método SIMPLEC.

Para a consideracdo do regime permanente, ¢ utilizada, também a avaliagcdo da
diferenca entre o maximo e minimo valor do campo ponderada pelo valor do passo no

tempo, ou seja,

‘¢|§+l - ¢|;‘ <o (375)

At

O terceiro, e ultimo critério, utilizado em conjunto com o critério da Eq. (3.74)
para a saida do algoritmo de correcao pressdao-velocidade, ¢ o da norma do residuo.

Essa ¢ considerada por meio da denominada norma L, (CONTE e DE BOOR, 1980).

N 1/2
L, = [Z |residuoi |2} (3.76)

i=1
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Capitulo 4 - Verificacao

A metodologia descrita no Cap. 3 foi utilizada na construgdo de um programa
computacional escrito em linguagem FORTRAN para a solu¢gdo do escoamento reativo.
Esse programa tem a finalidade de resolver o escoamento acoplado com as equagdes de
conservagao de energia e espécies, conforme descrito no Cap. 2.

Para avaliar a capacidade de solugdo do programa sdo utilizados alguns
problemas simples, que possuem solugdo analitica ou numérica disponiveis na
literatura. Os resultados obtidos por meio do codigo computacional sdo comparados
com essas solugdes classicas. Com isso, garante-se que as solugdes obtidas para todos
os casos analisados sejam suficientemente precisas, de modo a representar (ou prever)
adequadamente — apesar das simplificagdes do modelo —, o comportamento do

sistema fisico.

4.1. Entrada Hidrodinamica

A regido desde a entrada de um tubo circular ao ponto para o qual a camada

limite converge ¢ denominada regido de entrada hidrodinamica, ¢ o comprimento da
mesma, comprimento de entrada hidrodindmica L, (CENGEL, 2003). O escoamento

na regido de entrada ¢ denominado em desenvolvimento hidrodinamico, visto que ¢ o
local onde o perfil de velocidade se desenvolve. A regido localizada apds regido a de

entrada, na qual o perfil de velocidade ¢ totalmente desenvolvido e mantém-se
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invariavel ¢ denominada regido hidrodinamicamente desenvolvida. O perfil de

velocidade nesse local € parabolico para o escoamento laminar (CENGEL, 2003).

Camada limite de velocidade Perfil de velocidade
o e — — —
B —— — p—p
—— v-ﬂ-—_—-__ - _— —_—
— Regido de entrada Regido hidrodinamicamente
hidrodindmica velocidade desenvolvida

Figura 4.1: Desenvolvimento de camada limite hidrodindmica laminar em um tubo circular.
Adaptado de (CENGEL, 2003)

O perfil de velocidade obtido numericamente ¢ comparado com solugdes

classicas nas proximas secoes.

4.1.1. Regido Hidrodinamicamente Desenvolvida

Para o escoamento hidrodinamicamente desenvolvido a solucdo analitica do

perfil de velocidade ¢ dada por (INCROPERA et al., 2008),

(]

A queda de pressao ¢ dada por,

dP 8u
p— _um -
dx R?

(4.2)
Para cada numero de Reynolds utilizado na comparagdo entre as solugdes
numérica e analitica ¢ necessario considerar diferentes comprimentos de entrada. Os

mesmos podem ser obtidos a partir da expressao (INCROPERA et al., 2008),

L t
—L ~0.05Re 43
R (4.3)
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Considerando um duto de didmetro interno igual a 0,1 m, definem-se os
comprimentos para o calculo em cada um dos casos analisados, conforme mostrado na

Tab. 4.1.

Tabela 4.1: Comprimentos de entrada hidrodinadmica analisados.

Re L, Comprimento
(m) Analisado (m)
100 0,5 1,0
500 2,5 5,0
1000 5,0 10,0
1500 7,5 15,0
2000 10,0 20,0

As equagdes de conservagao apresentadas nos capitulos anteriores foram escritas
considerando-se regime transiente. Consequentemente, para a comparacdo dos
resultados numéricos em regime permanente € necessaria a utilizagdo de um critério
avaliando se a solugdo numérica ndo apresenta evolucao temporal.

Para a selecdo de At ¢ utilizada a condi¢do CFL (Courant-Friedrichs-Lewy)

(ISAACSON e KELLER, 1994). O valor utilizado para este numero ¢ dado por,

L MAX (u)At
~ MIN(AX)

(4.4)
Como uma formulagdo totalmente implicita foi utilizada na integracdo das equagdes de
conservagdo no tempo, por definicdo, o sistema de equagdes algébricas ¢
incondicionalmente estavel, ou seja, o intervalo de tempo ¢ limitado por precisdao
(MALISKA, 2004). Entretanto, usar a formulagao totalmente implicita ndo significa ser

possivel a utilizacao de qualquer valor de intervalo de tempo, pois, ao resolver mais de

uma equagdo, o problema do acoplamento pode limitar severamente o valor de At
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(MALISKA, 2004). Portanto, para todos os casos-teste analisados, foi utilizada, como

valor inicial para o intervalo de tempo, a seguinte relagao,

MIN(AX)

At =0,04
MAX (u)

(4.5)

na qual o fator 0,04 (obtido por meio de testes) ¢ adotado de modo a permitir a solu¢do
dos sistemas de equagdes para todas as malhas avaliadas nos testes sem a ocorréncia de
instabilidades.

A tolerancia na solugdo iterativa do sistema de equacdes algébricas para as

velocidades e para a corregiio da pressio foi arbitrada em 107 e 107, respectivamente.

O procedimento iterativo que trata o acoplamento pressao-velocidade ¢ considerado

convergido quando variagdes inferiores a 5x10™° forem obtidas ou a norma L, do

residuo seja inferior a 107", A tolerancia para o teste de regime permanente para as
velocidades ¢ de 107,

As malhas utilizadas na verificagdo foram selecionadas para que a comparacao
entre as mesmas seja feita considerando o incremento de pontos em ambas as direcdes
coordenadas. As malhas contempladas no presente estudo estdo organizadas na Tab.
4.2, na qual M representa o nimero total de pontos na dire¢do X e N, o nimero total de
pontos na diregdo r. E importante ressaltar que as malhas utilizadas nio sdo uniformes,
sendo sempre utilizada a concentragdo de pontos nas regides de maiores gradientes

(paredes e proximo a entrada) por meio das transformacgdes algébricas apresentadas na

Sec. 3.1.1.
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Tabela 4.2: Malhas utilizadas nos testes para a avaliacdo da velocidade.

M N Total Total com
(M x'N) Pontos Ficticios
50 50 2.500 2.704
60 50 3.000 3.224
70 50 3.500 3.744
80 80 6.400 6.724
90 80 7.200 7.544
100 80 8.000 8.364
110 100 11.000 11.424
120 100 12.000 12.444
130 100 13.000 13.464

Foi utilizada a média dos desvios relativos maximos dos perfis de velocidade
desenvolvidos, tendo como parametro a solucdo analitica (4.1). Dessa forma o erro
maximo relativo de cada um dos nimeros de Reynolds considerados compde um termo
de uma média aritmética realizada para cada configuragdo de malha. Esses valores
estdo apresentados na Fig. 4.2. As barras de erro correspondem ao desvio padrao dessa

média, para cada uma das malhas analisadas.

< 1,400
S5
o & 1.200
= =
S=E 1,00 -
==
o< ,800 -
Z
S5 600 -
=S
&S 400 -
o =
5§ 200
,00
I N - . T I SR SRR
F S S>>
< & A S F§ S

Numero de Pontos na Malha

Figura 4.2: Erros relativos médios das velocidades axiais para os nimeros de Reynolds
avaliados.
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A mesma compilacdo dos dados foi realizada para a pressdo.

apresentados na Fig. 4.3.

Os valores estdao

o 2500
3
2 @ ,200 -
o <
§ ’§ 1500 -
[-P]
& £ 100 -
- A&
o
S 0500 -
00 -
‘DQ

Q
8

N N RN
§

Q Q \
o’@?p ) N

Numero de Pontos na Malha

Figura 4.3: Erros relativos médios das pressoes para os numeros de Reynolds avaliados.

Observa-se que em funcdo do aumento do numero de pontos na malha a

discrepancia entre os erros maximos tanto da velocidade quanto da pressdo sao

reduzidos. Esse ¢ o comportamento esperado, uma vez que, a medida que o niimero de

pontos ¢ aumentado, mais o dominio discretizado aproxima-se de um dominio continuo.

Os perfis dos desvios relativos de velocidade ao longo da dire¢do radial podem

ser observados na Fig. 4.4 para o escoamento hidrodinamicamente desenvolvido com

Reynolds igual a 100 e 2000. Observa-se que, embora tenham sido considerados os

valores maximos apresentados na Fig. 4.2, esses valores correspondem apenas ao ponto

mais proximo a parede e, na média, os erros sao inferiores a 0,25%.
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Figura 4.4: Perfil do erro relativo da velocidade axial para o escoamento hidrodinamicamente
desenvolvido de Reynolds igual a (a) 100 e (b) 2000.

4.1.2. Regiio em Desenvolvimento Hidrodinamico

O escoamento em desenvolvimento hidrodindmico ndo possui soluc¢do analitica.
No entanto, ROHSENOW et al. (1998) apresentam os resultados de HORNBECK
(1964) para tal escoamento. Esses resultados foram obtidos para Re=2000
(NASCIMENTO et al., 2006), sendo entdo uma comparagdo qualitativa realizada
somente para este caso. Os perfis de velocidade para trés malhas com diferentes
nimeros de pontos estdo apresentados na Fig. 4.5 juntamente com os resultados da
literatura (HORNBECK, 1964). Nota-se que mesmo para o caso de pior resolu¢dao o
resultado numérico apresenta concorddncia boa com relagdo ao resultado de

HORNBECK (1964).

66



HORNBECK (1964) |
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Figura 4.5: Perfil de velocidade em desenvolvimento ao longo do eixo de simetria (I = 0).

Os eixos da Fig. 4.5 sdo dados em fun¢do dos nlimeros adimensionais,

u
uc=—
n (4.6)
X" =% 4
X,Re S

A partir das andlises realizadas nas Secs. 4.1.1 e 4.1.2, conclui-se o cddigo

computacional ¢ adequado que para a obtencao dos campos de velocidade e pressdo em

escoamentos nao reativos.

4.2. Entrada Térmica

A regido no qual a camada limite térmica se desenvolve e se encontra no centro

do tubo ¢ denominada regido de entrada térmica, e o comprimento da mesma ¢

denominado comprimento de entrada térmica L; (CENGEL, 2003). O escoamento

nessa regido ¢ denominado escoamento em desenvolvimento térmico, visto que essa ¢ a

regido na qual o perfil de temperatura se desenvolve. A regido posterior a essa, na qual
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o perfil adimensional de temperatura, (T,—T)/(T,—T_ ), permanece inalterado ¢é

chamada de regido termicamente desenvolvida. A regido na qual o escoamento ¢é tanto
hidrodindmica quando termicamente desenvolvido, de modo que os perfis de velocidade
e temperatura adimensional permanecem inalterados ¢ denominada regido de
escoamento plenamente desenvolvido, ou regido plenamente desenvolvida.

.~ Camada limite térmica

T. ’ T Perfil de temperatura
==
B ) E:—?—'-: — _ .
— ]
7
’—. X N | .
r Regiao -t Regido
de entrada térmica termicamente desenvolvida

Figura 4.6: Desenvolvimento da camada-limite térmica em um tubo circular resfriado.
Adaptado de (CENGEL, 2003)

O perfil de temperatura obtido através da solugdo numérica € comparado com
solucdes cléassicas para o escoamento exposto a dois tipos distintos de condi¢do de
contorno na parede: temperatura prescrita na parede (condigao de contorno de primeiro
tipo ou de Dirichlet) e fluxo prescrito na parede (condi¢do de contorno de segundo tipo,
ou de Neumann). As solugdes sao obtidas utilizando-se as malhas da Tab. 4.3.

A verificagao da solucdo numérica para as velocidades foi realizada utilizando a
média dos erros entre todos os numeros de Reynolds para cada uma das malhas. Como
pode ser notado na Fig. 4.2 ¢ na Fig. 4.3 os desvios padrao obtidos nessa média
possuem valores baixos, o que significa que o erro praticamente ndo varia com o
numero de Reynolds considerado. Esse mesmo comportamento ocorre com a solucao
da equacdo da energia, ou seja, para os perfis de temperatura. Portanto, serdo

apresentados, nas Sec. 4.2.1 ¢ 4.2.2, apenas os resultados obtidos para o caso em que o
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numero de Reynolds ¢ igual a 100, sendo os resultados para os outros casos, analogos, a

menos de um pequeno desvio, da ordem de 0,05%.

Tabela 4.3: Malhas utilizadas nos testes para avaliacdo da temperatura.

M N Total Total com
(M x N) Pontos Ficticios

60 60 3.600 3.844
70 60 4.200 4.464
80 60 4.800 5.084
80 80 6.400 6.724
90 80 7.200 7.544
100 80 8.000 8.364
100 100 10.000 10.404
110 100 11.000 11.424
120 100 12.000 12.444

O comprimento na dire¢do axial considerado na verificagao ¢ o mesmo utilizado

por COTTA e OZISIK (1986a), assim como a definicdo do niimero de Nussetl, que sio

dados por,
ax
X ="
Um (2R)2 (4.8)
Nu = % (4.9)

Nas quais U, ¢ a velocidade média na sec¢do e h(X) é o coeficiente local de transferéncia

de calor.
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4.2.1. Temperatura Prescrita na Parede

A solugao utilizada como referéncia para a verificacao dos resultados numéricos
considera um escoamento hidrodinamicamente desenvolvido e em desenvolvimento
térmico. Os resultados, obtidos por COTTA e OZISIK (1986a), servem como
referéncia e permitem a andlise da regido mais proxima ao ponto inicial de aplicacao da
condi¢do de contorno. A comparacdo entre os resultados numéricos e os classicos
(COTTA e OZISIK, 1986a) ¢ realizada tanto para o niimero de Nusselt local quanto

para a temperatura média na se¢do do duto.

2\\\|\\\|\\\|\\\|\\\|\\\|\\\|\

L om 60X60 1
- e 70X60 1
L v 80X60 1
- 80X80 1
15 o 90X80 4
L v 100X80 |
L 100X100 |
_ 110X100 T
X | o 120X100 |
~ u
1+ 4
2 =
St
= i

¢ I I | et
O0 7 0.02 0.04 0.06 0.08 0.1 0.12 0.14

X

Figura 4.7: Erro percentual da temperatura média ao longo do tubo.

Os perfis de temperatura média na se¢do mostram boa aproximacao com relagdo
a solugdo analitica. A medida que o nimero de pontos na malha aumenta, a solugio
numérica se aproxima mais da solu¢do exata; comportamento esperado. Os erros nas
malhas a partir de 80 pontos na dire¢do radial sdo inferiores a 1%, mostrando serem

essas melhores escolhas para a solu¢dao do problema.
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Figura 4.8: Numero de Nusselt local: temperatura prescrita na parede.

J& para o numero de Nusselt a solucdo numérica apresenta um desvio na regiao
em desenvolvimento térmico. O erro maximo nessa regido ¢ da ordem de 5%. No
entanto, na regido desenvolvida, os erros sdo inferiores a 1%. O aumento de pontos na
regido de entrada ndo reduz o erro. COTTA e OZISIK (1986a) mencionam que erros na
regido de entrada sdo esperados ao utilizar métodos como o de volumes finitos, uma vez
que os mesmos ndo conseguem descrever com muita precisdo regides muito proximas a

entrada.

4.2.2. Fluxo de Calor Prescrito na Parede

COTTA e OZISIK (1986b) apresentaram a solugio para um escoamento
hidrodinamicamente desenvolvido sujeito a condi¢do de contorno de segundo tipo na
parede, i.e., fluxo prescrito. Nesse caso, a comparacdo ¢ somente realizada para o
numero de Nusselt local, uma vez que os valores das temperaturas médias nao estdo

disponiveis no trabalho.

71



Literatura |

] 60X60

—_
[=1
)
T T

° 70X60
v 80X60
| 80X80
¢ 90X80
I 4 100X80 |
| 100X100 |
S + 110X100

Cvg & 120X100

Nu

10'

(U I | I | el
10 10° 10° 10"

X
Figura 4.9: Numero de Nusselt local: fluxo de calor prescrito nas paredes.

O mesmo comportamento para o caso de temperatura prescrita nas paredes
ocorre para o caso de fluxo prescrito. Os desvios na regido desenvolvida, como no caso
citado, sdo inferiores a 1%.

Conclui-se que a solugcdo numérica fornecida pelo codigo desenvolvido no
presente trabalho produz resultados adequados para a solucdo de campos escalares,
como a temperatura, independentemente da condi¢do de contorno aplica. Os resultados
ficam mais precisos em posi¢des axiais mais elevadas, devido a pequenas imprecisdes
em regides muito proximas a entrada, da ordem de 0,1% do comprimento total

analisado.
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Capitulo 5 - Resultados

O presente trabalho analisa um sistema equivalente ao estudado numérica e
experimentalmente por MITCHELL et al. (1980). A Fig. 5.1 apresenta um esquema do
queimador ¢ do dominio computacional analisado. Os parametros para o modelo

numérico sao apresentados a seguir.

Parede Solida
Parede Solida

1
1
1
1

\/

-

Ar

Combustivel

Figura 5.1: Esquema do sistema analisado.

Parimetros geométricos

R, =2,54cm
R =0,635cm
L=30cm
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Condicbes de operacio

Pressdo na saida do combustor: P, =latm

Temperatura na entrada: T =298K

Linha de combustivel

Velocidade axial: Uz =4,5cm/s
Velocidade radial: Vg =0cm/s
Temperatura: T =298K
Composigdo: Y =1,0

Linha do Oxidante

Velocidade axial: Uy =9,88cm/s
Velocidade radial: vV, =0cm/s
Temperatura: Ty =298K

Composicao: Y, =0,232; Y, =0,768

5.1. Chama Difusiva de Metano

Os resultados para a chama de metano sdo obtidos considerando a reagdo global

CH,+2(0,+3,76N,)— CO, +2H,0+7,52N, (5.1)
A estrutura da malha nio uniforme, com 80x80 pontos, utilizada para a solug¢ao

numérica do problema ¢ apresentada na Fig. 5.2.
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Figura 5.2: Distribui¢ao dos pontos na malha 80x80.
Foram analisadas duas malhas diante dos resultados obtidos no Cap. 4, uma com
80x80 pontos e outra com 100x100 pontos. Os perfis de temperatura, velocidade axial,

fragdes molares e do escalar conservado ao longo do eixo de simetria, obtidos para as
duas malhas sdo apresentados na Fig. 5.3. A diferenca relativa entre as solu¢des para as
duas malhas é da ordem de 107°; o suficiente para garantir que os resultados obtidos em
ambos os casos sejam semelhantes. Portanto, ¢ utilizada a malha contendo 80%80 visto
que a obtengdo dos resultados na mesma demanda tempo computacional — cerca de
duas horas e meia — quase de duas vezes e meia menor que na malha mais refinada. A

malha utilizada na andlise ¢ apresentada na Fig. 5.2.
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Figura 5.3: Comparag@o dos perfis de (a) Temperatura, (b) Velocidade Axial, (c) Fragdo de
Mistura ao longo do eixo de simetria obtidas utilizando malhas de 80x80 ¢ 100x100 pontos.
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Para as posicdes axiais nas quais foram realizadas medi¢des dos perfis de
temperatura e fragdes molares por MITCHELL et al. (1980) (1,2 cm, 2,4 cm e 5,0 cm)
sdo também apresentados os resultados numéricos obtidos no presente estudo por meio
do codigo computacional para fins de comparacao. Esse procedimento foi realizado por
XU e SMOOKE (1993) e por TARHAN e SELCUK (2003), que analisaram a mesma
configuracao utilizando modelo de chama fina. Algumas consideragdes realizadas no
presente estudo diferem das utilizadas por XU e SMOOKE (1993) e TARHAN e
SELCUK (2003), como por exemplo, o método numérico ¢ o modo como sio
consideradas as propriedades termodinamicas da mistura. A comparacio dos resultados
obtidos no presente estudo com as solugdes numéricas de XU e SMOOKE (1993) e
TARHAN e SELCUK (2003) e a solugdo experimental de MITCHELL et al. (1980) ¢é
importante para a avaliacdo da concordancia dos resultados com os disponiveis na
literatura.

Os resultados mostrados na Fig. 5.4 indicam a capacidade do modelo utilizado
no presente trabalho em capturar a tendéncia dos resultados experimentais. A solucao
fornece valores das fragdes molares de CH4 com discrepancia superior a 100% em todas
as posi¢des consideradas. Essa divergéncia se dd em funcdo de o modelo utilizado
considerar o nimero de Lewis para todos os componentes da mistura igual a um. Essa
consideracdo, como mostram os resultados, ndo ¢ uma boa aproximagdo. Outra
caracteristica relevante notada nos resultados numéricos de XU ¢ SMOOKE (1993), de
TARHAN e SELCUK (2003) e do presente estudo € o fato de que todos superestimam a
altura da chama. Como consequéncia, fragdes madssicas ndo nulas de CHy sdo
encontradas na posi¢ao axial 5,0, na qual, segundo os resultados experimentais, ja ndo

existe mais tal componente presente na mistura (Fig. 5.4c¢).
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Figura 5.4: Comparativo dos perfis de fragdo massica de CH, nas posi¢des axiais (a) 1,2 cm; (b)
2,4 cm; (¢) 5,0 cm. Simbolos: resultados experimentais (MITCHELL et al., 1980).
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Figura 5.5: Comparativo dos perfis de fragdo massica de O, nas posi¢des axiais (a) 1,2 cm; (b)
2,4 cm; (¢) 5,0 cm. Simbolos: resultados experimentais (MITCHELL et al., 1980)
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Figura 5.6: Comparativo dos perfis de fracdo méassica de N, nas posi¢des axiais (a) 1,2 cm; (b)
2,4 cm; (¢) 5,0 cm. Simbolos: resultados experimentais (MITCHELL et al., 1980)
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Figura 5.7: Comparativo dos perfis de fragdo massica de CO, nas posi¢des axiais (a) 1,2 cm; (b)
2,4 cm; (¢) 5,0 cm. Simbolos: resultados experimentais (MITCHELL et al., 1980)
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Figura 5.8: Comparativo dos perfis de fracdo méassica de H,O nas posigoes axiais (a) 1,2 cm; (b)
2,4 cm; (¢) 5,0 cm. Simbolos: resultados experimentais (MITCHELL et al., 1980)
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A diferenca no comprimento das linhas representativas em todos os resultados
numéricos da literatura com relagdo as do presente estudo residem no fato de XU e
SMOOKE (1993) e TARHAN e SELCUK (2003) terem utilizado malhas adaptativas
para a obtencao da solucao para o sistema.

Os resultados apresentados na Fig. 5.5 mostram que o modelo utilizado no
presente trabalho captura qualitativamente a tendéncia dos resultados experimentais. As
solugdes obtidas nos trés estudos numéricos estimam com razoavel precisao os perfis de
O, na regido do oxidante. O mesmo nao ocorre na regido do combustivel, uma vez que
o modelo de chama fina ndo prevé a existéncia de oxidante nessa regido. Na posi¢cdo
axial X = 5,0 cm as estimativas sdo menos precisas, uma vez que a altura chama ¢
superestimada pelos resultados numéricos. Como consequéncia, nessa posi¢ao axial, a
solugdo numérica estima uma chama mais larga que a obtida experimentalmente,
caracteristica representada pelos perfis de O,.

Os resultados obtidos para as fragdes molares de N, representam com melhor
aproximacao as medidas experimentais, como mostrado na Fig. 5.6, com diferenca
relativa inferior a 1%. O perfil obtido numericamente no presente estudo apresenta na
regido proxima a entrada uma discrepancia um pouco maior, em torno de 35 %.

Os perfis de CO, obtidos numericamente possuem boa concordancia com os
resultados experimentais na regido do combustivel; em geral, com erros menores que
5%. Na regido proxima a entrada, os resultados obtidos pelos outros trabalhos
numéricos tém melhor aproximacao, onde o presente estudo apresenta discrepancia de
até 50% para a posi¢do axial X = 1,2 cm. No entanto, na posicao axial X = 2,4 cm, a
melhor estimativa ¢ obtida pelo presente estudo. A discrepancia na regido do oxidante ¢
explicada pela formagdo vortices na regido proxima a saida, o que gera a penetracio de

umidade no sistema.
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O mesmo comportamento observado para os perfis de CO; ¢ encontrado para as
fracdes molares de H,O. Assim como no caso citado, na regido do combustivel, as
estimativas melhor representam os dados experimentais na regido do combustivel. Da
mesma forma, a umidade incorporada ao escoamento pelas recirculagdes proximo a
saida faz com que os resultados sejam menos precisos na regido do oxidante.

A altura da chama pode ser definida como a posi¢do axial na qual se localiza a
maior temperatura ao longo do eixo de simetria, em virtude de ser possivel obter essa
medida experimentalmente. A altura da chama obtida experimentalmente tem valor
aproximado de 5,8 cm. O presente estudo superestima esse valor, considerando a altura
da mesma em 14 cm. XU e SMOOKE (1993) ¢ TARHAN e SELCUK (2003)
avaliaram a altura da chama em 7,6 cm e 12 cm, respectivamente, utilizando o mesmo
critério. Esse comportamento ¢ caracteristico do modelo de chama fina e ¢ justificado
pelo uso de taxa de reagdo infinita. O perfil de temperatura ao longo do eixo de simetria

¢ apresentado na Fig. 5.9.
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Figura 5.9: Comparativo dos perfis de temperatura ao longo do eixo de simetria. Simbolos:
resultados experimentais (MITCHELL et al., 1980)
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Figura 5.10: Comparativo dos perfis de temperatura nas posigdes axiais (a) 1,2 cm; (b) 2,4 cm;
(¢) 5,0 cm. Simbolos: resultados experimentais (MITCHELL et al., 1980)
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Observa-se na Fig. 5.10 que os perfis obtidos numericamente reproduzem com
boa precisdo os dados experimentais na regido do oxidante (desvios menores que 5%);
entretanto sao capazes somente de capturar a tendéncia dos resultados experimentais na
regido do combustivel. Como a chama localiza-se mais proxima a regido central do
duto — regido do combustivel —, melhores estimativas sao obtidas proximo a parede
— regido do oxidante. Esse comportamento ¢ justificado pelo modelo de chama fina,
que superestima as temperaturas em regides mais proximas a chama.

Os perfis de velocidade na direcdo radial em trés posigdes axiais sao
apresentados na Fig. 5.11. Nota-se que os resultados numéricos capturam a tendéncia
dos resultados experimentais, mas superestimam os valores obtidos experimentalmente.
Esse comportamento ¢ justificado pelas maiores temperaturas alcangadas pela chama
com taxa de reagdo infinita que influencia diretamente na massa especifica, aumentando
a influéncia da forca de corpo relativamente ao experimento. Nota-se que na regido do

oxidante, a velocidade calculada decai mais rapidamente que a obtida

experimentalmente.
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Figura 5.11: Comparativo dos perfis de velocidade axial nas posi¢des axiais (a) 1,2 cm, (b) 2,4
cm, (¢) 5,0 cm. Simbolos: resultados experimentais (MITCHELL et al., 1980).
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A estrutura geral dos campos dos campos de velocidade, fracdes massicas,
temperatura e fracao de mistura da chama difusiva de metano obtida numericamente ¢
apresentada na Fig. 5.12. As caracteristicas observadas nas posi¢oes axiais X = 1,2 cm,
X =2,4 cm e X = 5,0 cm sdo visualizadas em toda a estrutura da chama. E possivel notar
na Fig. 5.12 os perfis de fracdes molares mais alongados que os encontrados no
experimento (MITCHELL et al., 1980). A impossibilidade de penectragdo de
combustivel na regido do oxidante e vice-versa também ¢ evidenciada. A Fig. 5.12
apresenta também a velocidade axial no dominio. A mesma, ao longo da linha de
centro, ¢ maior em razdo da maior temperatura nessa regido e dos efeitos de convecgao
natural. Uma velocidade maxima em torno de 4,0 m/s ¢é alcangada na saida do
queimador. Também pode ser observado pelas linhas de corrente que tanto combustivel
quanto o ar entrante no sistema escoam no sentido do eixo de simetria. Os efeitos da
fora de corpo aceleram o escoamento no interior da chama enquanto ar entra no sistema
pela saida para balancear a quantidade de movimento na entrada e conservar o fluxo de
massa. O escoamento reverso ocorre proximo a parede devido ao empuxo produzido
pela geragdo de calor da reacdo quimica. A recirculagdo causa o estreitamento ¢ maior
extensdo da chama no sistema confinado. Gradientes de temperatura elevados iniciam-
se proximo a entrada. A temperatura eleva-se em uma distdncia muito pequena desde o
valor da mesma nos reagentes, 298 K, até aproximadamente 2050 K. E também
apresentado o perfil da fracdo de mistura e a posicdo da chama, obtida através da Eq.

(2.42).
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Figura 5.12: Perfis na chama de metano de: (a) Temperatura; (b) Fragdo molar de CHy;
(c) Fragdo molar de O,; (d) Fragdo molar de Ny; (e) Fracdo molar de CO,; (f) Fracdo molar de
H,0; (g) Fragdo de mistura (posicao da chama); (h) Velocidade axial (linhas de corrente).
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E importante salientar que as recirculagdes obtidas numericamente também
foram observadas nos trabalhos numéricos de TARHAN e SELCUK (2003) e de XU e
SMOOKE (1993). MITCHELL et al. (1980) também observaram a presenga de
recirculacdes em seu experimento. Observa-se na Fig. 5.13 que os vortices ndo sao
originados numericamente, pois, com a variagao do comprimento axial do duto, ndo ha
modifica¢do na estrutura das recirculagdes; apenas o ajuste das mesmas ao comprimento

do duto.
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Figura 5.13: Perfis na chama de etanol de velocidade axial (linhas de corrente). Dutos de altura
(a) 0,9 cm; (b) 0,7 cm; (¢) 0,5 cm.
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Todos os resultados numéricos encontrados no presente trabalho aproximam-se
mais dos obtidos por TARHAN e SELCUK (2003) do que dos obtidos por XU e
SMOOKE (1993). Ressalta-se que XU e SMOOKE (1993) utilizaram uma malha mais
grosseira ¢ uma metodologia semelhante a empregada para o desenvolvimento do
codigo computacional utilizado no presente estudo.

A combustdo de metano no mesmo queimador serve como referéncia para os
resultados obtidos na combustao do etanol. Os perfis de temperatura, fragdes molares e
velocidade axial podem ser comparados de modo a avaliar se o comportamento

esperado para a queima desse combustivel é obtido na solugdo numérica.

5.2. Chama Difusiva de Etanol

Considerando a mesma configuracdo do sistema utilizado para a queima de
metano (Sec. 5.1), obtém-se os perfis das quantidades de interesse para a queima de

etanol. A reacdo global para a queima de etanol ¢ dada por

C,H,0+3(0,+3,76N,) — 2CO, +3H,0+13,16N, (5.2)

O etanol ¢ um combustivel oxigenado e essa caracteristica ¢ determinante tanto

para os perfis de composi¢gdo molar, quanto para a distribuicdo de temperatura na
chama. Apesar disso, a temperatura maxima atingida pela chama tem valor
aproximadamente igual a obtida na queima de metano (LITTLE, 2007). Dessa maneira,
a diferenca esperada para a chama de etanol, se comparada com a chama obtida na

queima de metano, ¢ a posi¢ao da mesma, e ndo variagdes substanciais na forma.
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Figura 5.14: Comparativos dos perfis de temperatura das chamas de metano e etanol ao longo
do eixo de simetria.

Como definido anteriormente, a altura da chama ¢ considerada a posicdo axial
sobre o eixo de simetria na encontra-se a temperatura maxima. Observa-se na Fig. 5.14
que a altura maxima calculada para a chama de etanol ¢ menor que a calculada para a
chama de metano. O valor obtido ¢ de 7,5 cm. Considerando que o modelo de chama
fina superestima a altura da chama, como comprovado na comparacdo do resultado
numérico com o experimental para a chama de metano, espera-se que esse valor
também esteja superestimado.

Os perfis de fragdes molares e temperatura ao longo do eixo radial para a
posicdo axial X = 1,2 cm estdo apresentados na Fig. 5.15 para chamas de metano e
etanol. Nota-se, a partir da observacdo dos perfis de fracdo molar de combustivel e
oxigénio (O;), que a chama gerada pela queima de etanol ¢ mais estreita que a de
metano. Essa caracteristica também ¢ evidenciada pela forma da curva representativa
da temperatura. O fato de o etanol ser um combustivel oxigenado pressupde tal
caracteristica para a chama. No entanto, o modelo ndo contempla tal detalhamento do

processo de combustao.
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A justificativa para uma chama de menor tamanho reside no fato de o coeficiente
estequiométrico massico (S), apresentado na Eq. (2.22), da reagdo de combustdo do
etanol ter valor 2,087, enquanto que o valor desse mesmo termo para a reagao de
metano ¢ igual a 4,0. Como consequéncia, além de uma chama menor, observam-se
maiores concentragdes molares de H,O e CO, na chama de etanol. A maior
concentragdo de N, na regido do combustivel na chama de etanol, com relacdo a chama
de metano, ¢ explicada em funcdo da estequiometria, que prevé a presenca de mais
moléculas de nitrogénio na combustido. Na regido do oxidante, como esperado, o valor
dessa concentragdo massica de N, tende para o valor caracteristico da fragdo molar de

nitrogénio no ar.
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Figura 5.15: Comparativo dos perfis das chamas de metano e etanol na posicdo axial X = 1,2 cm
ao longo da diregdo radial. (a) Fragdo molar de combustivel; (b) Fragdo molar de O,; (c¢) Fragdo
molar de Ny; (d) Frag@o molar de CO,, (e) Fracdo molar de H,O; (f) Temperatura.
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Figura 5.16: Comparativo dos perfis das chamas de metano e etanol na posicao axial X =2,4 cm
ao longo da diregdo radial. (a) Fragdo molar de combustivel; (b) Fragdo molar de O,; (c¢) Fragdo
molar de Ny; (d) Frag@o molar de CO,, (e) Fracdo molar de H,O; (f) Temperatura.
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Figura 5.17: Comparativo dos perfis das chamas de metano e etanol na posicao axial X = 5,0 cm
ao longo da diregdo radial. (a) Fragdo molar de combustivel; (b) Fragdo molar de O,; (c¢) Fragdo
molar de Ny; (d) Frag@o molar de CO,, (e) Fracdo molar de H,O; (f) Temperatura.
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A Fig. 5.16 e a Fig. 5.17 apresentam os mesmos perfis para as posi¢des axiais
2,4 cm e 5,0 cm, respectivamente. O comportamento observado na posi¢ao axial X =
1,2 cm para os perfis de concentragdes molares e temperatura ¢ andlogo ao observado
nesses dois casos. Como previsto pela estequiometria da reacdo de queima de etanol a
formagao de H,O ¢ preferencial relativamente a formagao de CO,. Isso é observado,
principalmente na posi¢do axial X = 5,0 cm, onde a concentracdo de H,O na regido da
chama de etanol atinge valor muito proximo ao obtido na chama de metano, enquanto
que a concentragdo de CO, na chama de metano mantém-se inferior & da chama de
etanol.

A estrutura geral dos campos dos campos de velocidade, fragdes massicas,
temperatura e fragdo de mistura da chama difusiva de etanol obtida numericamente ¢
apresentada na Fig. 5.18. E possivel observar que a chama obtido na queima desse
combustivel ¢ menos alongada que a de metano. Da mesma forma que os perfis de
metano da Fig. 5.12, observa-se a impenetrabilidade do combustivel na regido do
oxidante e vice-versa. Nota-se também a chama mais estreita, justificada, como
mencionado, pela presenca de dtomos de oxigénio na estrutura do combustivel. E
também apresentado o perfil da fracdo de mistura e a posi¢do da chama, obtida através

da Eq. (2.42).
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Figura 5.18: Perfis na chama de etanol de: (a) Temperatura; (b) Fra¢cdo molar de CHy; (¢) Fragdo
molar de O,; (d) Fragdo molar de N,; (e) Fragdo molar de CO,; (f) Fragdo molar de H,O;
(g)Fragdo de Mistura (posicao da chama); (h)Velocidade axial (linhas de corrente).
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5.3. Variac¢oes nas Condi¢oes de Entrada

Os resultados obtidos nas Sec. 5.2 apresentaram os perfis das espécies quimicas
e de temperatura em um sistema que utiliza etanol como combustivel em condicdes de
operagdo equivalentes as utilizadas por MITCHELL et al. (1980) para o metano. S&o
realizadas, entdo, sutis alteracdes nas condi¢cdoes de entrada de modo a avaliar as
respostas dos perfis das fragdes molares das espécies quimicas e da temperatura as

mesmas.

5.3.1. Variacao da Velocidade de Entrada

Sao testados trés casos nos quais se variam as velocidades na entrada. Para a
comparacao desses casos, por brevidade, sao apresentados os perfis ao longo do eixo de
simetria para o aumento da velocidade na admissdo de combustivel em 10%, aumento
da velocidade na admissao de ar em 10%, aumento da velocidade na admissao de ambos
os reagentes em 10%. Na Fig. 5.19 sdo apresentados os perfis de fracdes massicas e
temperatura ao longo do eixo de simetria para os trés casos considerados.

A variagao da velocidade da corrente de combustivel tem efeito no tamanho da
chama. A mesma apresenta um pequeno aumento em seu comprimento, como pode ser
observado nas Fig. 5.19a-b pelo deslocamento do valor maximo de temperatura, da
curva de fracdo molar de oxidante e de combustivel para uma posi¢do axial de maior
valor. Como consequéncia a temperatura de saida ¢ um pouco mais elevada ao se
aumentar a velocidade do combustivel na entrada. J& o aumento na velocidade do

oxidante ndo produz efeitos nos perfis de fragdes molares ou no tamanho da chama.
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Figura 5.19: Comparativo entre o escoamento regular de etanol e com variagdes ao longo do
eixo axial. (a) Fragdoes molares e (b) Temperatura com aumento de velocidade do combustivel;
(c) Fragdes molares e (d) Temperatura com aumento de velocidade do oxidante; (e) Fragdes
molares e (f) Temperatura com aumento de velocidade das duas correntes.
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O aumento na velocidade de ambas as correntes produz o mesmo efeito do
aumento apenas do combustivel. Conclui-se que o aumento do comprimento da chama
¢ devido ao aumento da velocidade do fluxo de combustivel. Esse comportamento ¢
explicado pelo excesso de ar utilizado no sistema em todos os casos. Em razao do
mesmo, o aumento na velocidade do fluxo de combustivel representa também o
aumento de combustivel disponivel, levando os mesmos a reagirem até uma posi¢ao

mais adiantada na direcao axial.

5.3.2. Varia¢ao na Temperatura de Entrada

Sdo sugeridas para a avaliacdo da variacdo de temperatura dos fluxos de
combustivel e oxidante na entrada trés possibilidades. Os perfis obtidos para as fragdes
massicas e temperatura ao longo do eixo de simetria para o aumento da temperatura na
admissdo de combustivel em 100 K, aumento da velocidade na admissdo de ar em 100
K e aumento da velocidade na admissdo de ambos os reagentes em 100 K sdo
apresentados na Fig. 5.20.

O aumento da temperatura na entrada do combustivel causa a redugdo no
comprimento da chama, assim como o aumento da temperatura na entrada de oxidante.
A elevagdo da temperatura do combustivel faz com que os efeitos viscosos sejam
intensificados, freando o escoamento com uma maior intensidade que a causada pelo
aumento somente na temperatura do fluxo de oxidante. Como a chama localiza-se em
posicdes radiais mais proximas ao eixo de simetria, ou seja, na regido onde escoa o

combustivel, o efeito difusivo é mais intensificado nessa regido.
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Figura 5.20: Comparativo entre o escoamento regular de etanol e com variagdes ao longo do
eixo axial. (a) Fragdoes molares e (b) Temperatura com aumento da temperatura de admissdo do
combustivel; (c) Fragdes molares e (d) Temperatura com da temperatura de admissdo do
oxidante; (e) Fracdes molares e (f) Temperatura com aumento da temperatura de admissao das
duas correntes
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A consequéncia do aumento de temperatura no fluxo de oxidante ¢ o mesmo do
aumento apenas no combustivel. No entanto, o encurtamento da chama devido ao
aumento de temperatura do oxidante esta relacionado com o aumento do efeito dos
vortices da regido de saida, que se estendem até uma regido mais proxima a chama,
intensificando a mistura nessa regiao.

O aumento da influéncia das forcas viscosas no sistema ¢ justificado pela

reducdo do nimero de Reynolds do escoamento com o aumento da temperatura.
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Capitulo 6 - Conclusao

No presente estudo o foi realizada a andlise de um escoamento reativo
axissimétrico confinado em um duto cilindrico. Foram utilizados como combustivel
para a combustao metano e etanol, e como oxidante, ar. Para tanto foi obtida a solucao
numérica do escoamento utilizando o método dos volumes finitos. O acoplamento entre
a pressao e a velocidade foi tratado por meio do algoritmo SIMPLEC. As reagdes
quimicas foram consideradas por meio do modelo de chama fina, no qual ¢ utilizada
apenas uma reacao global, irreversivel, de passo Unico e de taxa infinita. Foi admitida a
variagdo das propriedades termodinamicas e de transporte com a temperatura por meio
de relacdes matematicas simples. Os campos de fracdes molares (massicas) ¢ de
temperatura foram obtidos utilizando fungdes de acoplamento e fragdes de mistura;
escalares conservados obtidos através da forma de Shvab-Zeldovich das equagdes de
conservacao de espécies e de energia. Consideracdo que impede a penetragdo de
oxidante na regido de combustivel e vice-versa.

As solugdes numéricas dos escoamentos reativos de metano ¢ etanol foram
avaliadas. Os resultados obtidos para a chama de metano foram comparados com
medigdes experimentais realizadas em um sistema fisico equivalente, assim como com
resultados anteriores presentes na literatura. Os resultados obtidos para a chama de
etanol foram comparados com a solugdo do sistema utilizando metano como
combustivel e pequenas variagdes nas condi¢des de entrada foram realizadas de modo a
avaliar a resposta da chama as mesmas.

O escoamento reativo no qual se considerou a combustdo de metano com o ar

apresentou resultados satisfatorios, em vista das simplificagdes impostas pelo modelo de
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chama fina. A comparagdo dos resultados numéricos obtidos no presente estudo com
resultados da literatura apresentaram, também, boa aproximagao; sendo, algumas vezes,
a solugdo obtida no presente estudo mais proxima aos valores obtidos
experimentalmente do que os presentes na literatura. A principal divergéncia com
relagdo a esses € ao resultado experimental, estd relacionado a altura da chama — em
geral, superestimada pelo modelo de chama fina — e ao perfil de fracdo molar de
combustivel — em fun¢do de todos os componentes da mistura terem sido considerados
por meio das propriedades do ar.

Os resultados do escoamento reativo cujo combustivel utilizado foi o etanol
foram comparados com a solu¢do numérica da chama de metano. A principal diferenca
entre os dois combustiveis — o coeficiente estequiométrico massico (S) — refletiu na
estrutura da chama obtida. Em funcdo dessa caracteristica, a chama de etanol
apresentou menor altura que a obtida na queima de metano.

A chama de etanol também foi exposta a algumas altera¢des nas condigdes de
entrada, de modo a avaliar a resposta do sistema a tais variagdes. Foram consideradas
as variagdes na temperatura de entrada de cada um dos reagentes, além da variagdo na
velocidade de entrada dos mesmos. Foi observado que, em fun¢do do excesso de ar
empregado, somente variagdes na velocidade do fluxo de combustivel afetam os perfis
de fragdes molares e temperatura do sistema. Com a varia¢ao da velocidade na entrada
da linha de combustivel, obteve-se uma chama mais alongada, em fun¢do da maior
quantidade de combustivel disponivel para a queima. Ja& as variagdes na temperatura
tiveram como consequéncia, nos trés casos tratados, o aumento do comprimento da
chama na dire¢do axial. A variacdo das propriedades termofisicas com a temperatura

foi a responsavel por tal comportamento.
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6.1. Sugestoes para trabalhos futuros

Os resultados obtidos no presente estudo podem ser estendidos de diversas
formas. A consideragdo dos componentes da mistura na avaliagdo das propriedades
termodindmicas e de transporte ¢ uma primeira analise que pode ser realizada, de modo
a reduzir os efeitos da utilizacdo de um unico componente no sistema. O relaxamento
do uso do numero de Lewis igual a um para todos os componentes da mistura ¢ outra
possibilidade. A utilizagdo da formulagdo proposta por LINAN (2002) utilizando
fracdes de mistura e excesso de entalpia ¢ uma sugestao para remover essa hipdtese para
o numero de Lewis. O tratamento das reagdes quimicas considerando taxa finita e
mecanismos sofisticados de reacdo ¢ uma alternativa, mas que aumenta em muito o
custo computacional, o que reduzir sua atratividade em aplicagdes que necessitam de
menor tempo para a obten¢do dos resultados. No entanto, sdo absolutamente
imprescindiveis na avaliacdo da formacao de compostos intermediarios e poluentes,
como NOx e CO. A existéncia de difusdo reversa na regido de entrada e suas
consequéncias no escoamento reativo podem ser avaliadas por meio da extensdo do
dominio de modo a se considerar parte das linhas nas quais sdo fornecidos oxidante e
combustivel.

Outras possibilidade mais gerais consistem na consideracdo de escoamentos
turbulentos, supercriticos, na estimativa de propriedades ou escalares por meio de
problemas inversos, € no uso de ferramentas para a otimizagao das propriedades do

sistema.
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