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RESUMO

FRANCO DE JESUS, Evanildo. Simulacao Numérica de Chamas Difusivas de
Hidrogénio. 2020. 63 f. Dissertacdo (Mestrado em Modelagem Matematica) —
Programa de Pdés-Graduacdo em Modelagem Matematica, Instituto de Fisica e
Matematica, Universidade Federal de Pelotas, Pelotas, 2020.

A crescente poluicado no mundo incentivou a procura por novos tipos de com-
bustiveis que emitissem menos gases toxicos. Por isso, pesquisas estdo sendo
desenvolvidas com os biocombustiveis, ha algum tempo, e o hidrogénio vem se
destacando nesse meio, pois da sua combustdo é gerado vapor de agua, sendo
considerado um combustivel limpo. O objetivo deste trabalho foi simular numerica-
mente uma chama difusiva de hidrogénio na forma de um jato turbulento. Para tanto,
usam-se as equacgoes reativas de Navier-Stokes, fracao de mistura para o fluxo e
para a parte quimica a técnica Flamelet. O método LES é empregado para tratar
a turbuléncia presente no escoamento. Com o intuito de diminuir a complexidade
do problema algumas hipéteses sao realizadas, como considerar baixo nimero de
Mach e a pressao constante, simplificando assim as equag0Oes. Para a discretizagao
das equacles utiliza-se o0 método de diferencas finitas, considerando um dominio
tridimensional. Os resultados numéricos obtidos foram comparados com os dados
experimentais encontrados na literatura, e de maneira geral, estdo em concordancia
com estes, apresentando algumas diferencas proximo a extremidade da chama.

Palavras-chave: Hidrogénio; Chamas Difusivas; Mecanismo Reduzido; Simulagao
Numérica.



ABSTRACT

FRANCO DE JESUS, Evanildo. Numerical simulation of diffusion flames of hy-
drogen. 2020. 63 f. Dissertagao (Mestrado em Modelagem Matematica) — Programa
de Pés-Graduacao em Modelagem Matematica, Instituto de Fisica e Matematica,
Universidade Federal de Pelotas, Pelotas, 2020.

The increasing pollution in the world has stimulated the demand for new types of
fuels that emit less toxic gases. For this reason, research has been carried out with
biofuels for some time, and hydrogen has been standing out in this environment, since
its combustion generates water vapor, being considered a clean fuel. The objective of
this work was to numerically simulate a diffusion flame of hydrogen in the form of a
turbulent jet. Therefore, the reactive Navier-Stokes equations, the mixture fraction for
the flow and the Flamelet technique for the chemical part are used. The LES method
is used to treat the turbulence present in the flow. In order to reduce the complexity of
the problem, some hypotheses are made, such as considering a low Mach number and
constant pressure, thus simplifying the equations. For the discretization of the equa-
tions, the finite difference method is used, considering a three-dimensional domain.
The numerical results obtained were compared with the experimental data found in the
literature, and in general, they are in agreement with these, showing some differences
near the flame end.

Keywords: Hydrogen; Diffusion Flames; Mechanism Reduced; Numerical Simulation.



NOoO O~ W N —

10
11

LISTA DE FIGURAS

Representacao tridimensional da camara de combustao . . . . . . . 46
Representacao tridimensional da malha utilizada . . . . . . ... .. 46
Fracao de misturaemrelagao aoeixoaxial . . . ... ... .. ... 50
Fracao de mistura em relacao ao eixo central da camara de combustao 51
Fracdo de misturaemz/d =20 . . . . . . ... ... ... .. ..., 52
Fragdo de misturaemz/d=40 . . . . . ... ... ... ... .... 52
Fracdo massica do combustivel H, ao longo do eixo central da

camaradecombustao . . . . ... ... L 53
Fracdo massica do combustivel Hyemz/d=20 . .. ... ... .. 54
Fracdo massica do combustivel Hyem z/d =40 . . . ... ... .. 54
Fracdo massica do oxidante O, emx/d=20 . . ... ... ... .. 55

Fragao massica do oxidante O, emx/d=40 . ....... ... .. 56



AW N

LISTA DE TABELAS

Poder calorifico superior dos combustiveis . . .. . ... ... ... 17
Coeficientes estequiométricos dareagao (15) . . . . . . .. ... .. 24
Condigdes iniciais utilizadas na camara de combustado . . . . . . .. 47

Condicoes de contorno utilizadas na camara de combustao . . . . . 48



LISTA DE ABREVIATURAS E SIGLAS

Simbolos

A Fator de frequéncia

c Concentragdo molar da mistura (mol /m3)

Ck Concentrag@o molar da espécie k (mol /m3)

Cs Constante de Smagorinsky

Cy Calor especifico a pressao constante (J/(Kg - K))

Cok Calor especifico da espécie k (J/(Kg - K))

Da Numero de Damkdéhler

Dy, Coeficiente de difusao da espécie k (m?/s)
D, Difusividade turbulenta & (m?/s)

e Energia interna (J)

e Energia total (J/Kg)

E Energia de ativagao (J/mol)

Jri Forca externa sobre a espécie k na diregcao i
h Entalpia especifica (J/K g)

hs Entalpia sensivel (J/Kg)

ke Entalpia sensivel da espécie k (J/Kg)

hy Entalpia total (J/Kg)

He Taxa de liberagao de calor

k Espécie quimica

le Escala de comprimento de Kolmogorov (m)
m Massa total da mistura (K g)

Ma Numero de Mach

M Massa da espécie k (Kg)

1y Fluxo de massa do combustivel (Kg/(m? - s))

1My Fluxo de massa do oxidante (Kg/(m? - s))



M, Simbolo quimico da espécie k
MW Massa molar total (K g/mol)
MW,  Massa molar da espécie k (K g/mol)

n Numero de espécies quimicas

Nk Numero de mols da espécie k

Nsis Numero total de mols no sistema

P Pressao (Pa)

qi Fluxo de calor (J/s)

Q Fonte de calor devido a radiacéo (.J/s)

R Constante universal dos gases (J/(mol - K))
Re Numero de Reynolds

S Superficie

Sc Numero de Schmidt

t Tempo (s)

ty Escala de tempo de Kolmogorov (s)

T Temperatura (K)

U Vetor velocidade da espécie k (m/s)

v Velocidade média (m/s)

Vs Escala de velocidade de Kolmogorov (m/s)
1% Volume (m3)

Vi Velocidade de difusao molecular da espécie & (m/s)
Wy, Taxa de reagao da espécie k (mol/(m - s*))
wr Taxa de liberagéo de calor (mol/(m - s*))

%% Trabalho realizado (J)

X5 Fragcdo molar da espécie k

Yy Fracao massica da espécie k

Yra Fracao massica do combustivel ndo queimado
Yo Fracao massica do combustivel queimado
Yi1 Fracao massica do combustivel inicial

Y0,.4 Fracao massica do oxidante nao queimado
Yo, Fracao massica do oxidante queimado
Yo,2  Fragdo méssica do oxidante inicial

Z Fracao de mistura

Ze Numero de Zel'dovich



Zst

Fracao de mistura estequiométrica

Simbolos Gregos

J

ij

€

R = > 3

Delta de Kronecker

Taxa de dissipagao viscosa (m?/s%)

Vetor normal unitario

Condutividade térmica (J/(m - s - K))
Viscosidade dinamica (Kg/(m - s))
Viscosidade cinematica (m?/s)

Razao de massa estequiométrica
Coeficiente estequiométrico da espécie k
Massa especifica (K g/m?)

Massa especifica da espécie k (Kg/m?)
Tensor tensao (Kg/(m - s%))

Coordenada do tempo do modelo flamelet (s)
Tensor viscoso (Kg/(m - s?))

Taxa de dissipagao escalar (1/s)

Espécies Quimicas

COs
CHy
H,0

Siglas
CaC
DFC
DES
DNS
EDP
ENS
LES

Dioxido de Carbono

Metano

Mondxido de Di-Hidrogénio ou vapor de agua
Di-Hidrogénio

Hidrogénio

Oxigénio

Dioxigénio

Célula a Combustivel

Dinamica dos Fluidos Computacional
Detached Eddy Simulation

Direct Numerical Simulation
Equagoes Diferenciais Parciais
Equacoes de Navier-Stokes

Large Eddy Simulation



MDF  Método de Diferencgas Finitas

MEF  Método de Elementos Finitos

MVF  Método de Volumes Finitos

NASA National Aeronautics and Space Administration

RANS Reynolds Averaged Navier-Stokes

URANS Unsteady Reynolds Averaged Navier-Stokes Equations



SUMARIO

1 INTRODUGAO . . . . ittt ettt e e e e e e e e e e et et e e e e 15
1.1 Combustao . . . . . . . ... ... 18
1.2 Objetivos . . . . . . . . 21
1.3 OrganizacaodoTrabalho . . . . . . . . ... ... ... .......... 21
2 METODOLOGIA . . . . . e e e e e e e e e e e e e e 22
2.1 Definicbese Variaveis . . ... ... ... ... ... .. ... 22
211 FragdoMolar . . . . . . . .. 22
21.2 FragdoMassica . . . . . . . . ... 23
2.1.3 Estequiometria . . . ... .. ... 24
214 FragcaodeMistura . . . . . .. . ... 25
2.2 EquagoesGovernantes . . . . . . .. ... ... 27
221 ConservacadodaMassa . . ... ... ... ... ... 27
2.2.2 Quantidadede Movimento . . . . . . .. .. ... L 28
2.2.3 Conservagao da Massa das Espécies Quimicas . . ... ... ... .. 29
224 ConservagdodaEnergia. .. ... ... .. ... .. ... ........ 31
2.3 Equacoes Governantes Simplificadas . . . . .. ... ... ....... 34
24 Modelagemda Turbuléncia . . ....................... 35
25 SimulacagoemGrandesEscalas. . .. ... ... ............. 37
2.5.1 Equacdes governantes filtradas espacialmente . . . . . ... ... ... 38
2.6 Modelo Flamelet . . . . . . . .. . .. ... . ... ... 40
2.7 Adimensionalizacao das Equacoes Governantes . . . ... ... ... 42
3 MODELAGEM COMPUTACIONAL . .. ... ... ... iiinan.. 44
3.1 Método de Diferencas Finitas . . . . . . . ... ... ... ... ..... 44
3.2 Descricao e Dominiodo CasoemEstudo . . . . ... ... ....... 45
3.3 Condicoes Auxiliares . . . . . ... .. ... ... ... ... ... ..., 47
4 RESULTADOSNUMERICOS . . ... ...t iirnnnmnnnnnnn. 49

4.1 Comparacao entre a fracao de mistura experimental e numérica . . . 50
4.2 Comparacao entre as fracoes massicas experimentais e numéricas
paraosreagentes . . . . . . . .. ... 53

5 CONCLUSOESEPERSPECTIVAS . . . . ot vt it e e e e e 57
REFERENCIAS . . . . . i i e e e e e e e e e e e e e e e e e s 59



1 INTRODUCAO

Atualmente existe a constante preocupag¢ao com o meio ambiente devido ao aque-
cimento global, a maioria dos paises procuram formas de desenvolvimento sus-
tentaveis visando reduzir os efeitos climaticos provocados e sentidos no mundo. Uma
das principais causas da poluicdo no mundo € o uso dos combustiveis fésseis, como
gasolina, Oleo diesel, gas natural e carvao mineral (DAS; VEZIROGLU, 2001). A
gueima ou a combustao destes combustiveis geralmente é usada para gerar energia,
movimentar motores de maquinas, acionar meios de transportes, no processamento
de materiais, na propulsao de foguetes e nas industrias de producao de energia (VAZ,
2010). Como principais consequéncias por utilizar combustiveis fésseis temos o aque-
cimento global, efeito estufa, formacao de gases poluentes e substancias toxicas na
atmosfera, nocivos a saude dos seres vivos (SILVA, 2016).

Os combustiveis fosseis sdo fontes de energias nao renovaveis, ou seja, ficam
cada vez mais escassos e limitados, conforme sao utilizados. Na procura de formas
alternativas de energias renovaveis e limpas que pudessem substituir os combustiveis
fosseis e diminuir a emissao de gases poluentes como o diéxido de carbono (CO,),
surgiram os biocombustiveis (AZEVEDO; AZEVEDO LIMA, 2016). Os biocombustiveis
e seus derivados sdo combustiveis que provém da queima de biomassa (material de
constituicdo organica, usado para produgao de energia), como o etanol, o biodiesel,
0 biogas, o dleo vegetal, entre outros. A biomassa geralmente provém de plantas
oleaginosas ou vegetais como cacau, babagu, mamona, cana-de-agucar, soja, milho,
entre outros.

Algumas das principais vantagens de fazer uso dos biocombustiveis sao que estes
apresentam menor indice de poluicdo com a sua queima, como também, diminuem a
dependéncia em relagao ao uso dos combustiveis fosseis. Mas, tem-se também como
uma desvantagem a necessidade de utilizar grandes areas agricolas para a produgao
da matéria-prima dos biocombustiveis, o que pode causar o aumento do desmata-
mento florestal, ocasionando grandes impactos para o0 meio ambiente (AZEVEDO;
AZEVEDO LIMA, 2016) .

Apesar da reducao da emissao de gases poluentes na atmosfera, ainda assim a
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maioria dos biocombustiveis como o etanol e o biodiesel emitem C'O, contribuindo
com o aquecimento global (SILVA, 2016). Por isso, o hidrogénio é considerado como
o combustivel do futuro, pois da sua combustao sao gerados apenas energia na forma
de calor e vapor de agua (H,0).

A popularidade do hidrogénio como uma possivel fonte de combustivel iniciou em
1970 em decorréncia da crise do uso dos combustiveis como petrdleo e seus deriva-
dos (BENEMANN, 1996), mas foi em 1990 que o interesse nele foi intensificado diante
das preocupacdes com o efeito estufa. Hoje em dia o hidrogénio é testado como
combustivel alternativo para motores de combustao interna, como os de automoveis,
sendo que a célula a combustivel (CaC) também vem sendo testada em carros (DA-
MASCENA; GOES, 2013). O hidrogénio também é utilizado em processos industriais
e em projetos da NASA como combustiveis para foguetes e propulsao para capsulas
espaciais (OLIVEIRA et al., 2011).

O hidrogénio é um atomo formado por apenas um préton e um elétron. E o ele-
mento mais simples, o mais leve e abundante no universo. Cerca de 75% do universo
e aproximadamente 70% da superficie terrestre é formada por esse elemento (RODRI-
GUES, 2008). Normalmente, encontra-se o hidrogénio associado com outros elemen-
tos como carbono, oxigénio, nitrogénio, entre outros, por isso é considerado como uma
fonte intermediaria e ndo uma fonte primaria como o petréleo (BENEMANN, 1996).
Para ser utilizado como fonte de energia € necessario separa-lo desses elementos
por meio de processos quimicos, para obté-lo na sua forma molecular e no estado
gasoso (H,) (CHAMOUSIS, 2000).

InUmeros sao 0s processos quimicos existentes para se obter o hidrogénio, alguns
desses sao: reforma do gas natural, eletrdlise da agua, gaseificagao da biomassa,
biofotolise, fermentacao, etc. A reforma do gas € um método que consiste em ex-
por 0 gas natural em altas temperaturas para formar o hidrogénio. Mais de 40% da
producao de hidrogénio no mundo provém da reforma do gas natural. Na eletrolise
da agua a energia elétrica € utilizada como meio para separar 0s seus componentes,
o hidrogénio (H,) e o oxigénio (O). Pela gaseificacdo da biomassa, é possivel con-
verté-la em uma mistura gasosa de hidrogénio e outros componentes aplicando calor
sob pressao na presenca de vapor de agua e uma quantidade de oxigénio controlada
(OLIVEIRA et al., 2011).

Na biofotdlise, um sistema bioldégico de microorganismos compostos por meca-
nismos fotossintéticos como algas € utilizado para produzir hidrogénio. Mecanismos
fermentativos formados por bactérias sao responsaveis pela produgao de H, através
da fermentacao, que se baseia na oxidacao de matérias organicas como materiais re-
siduais e efluentes, provenientes das industrias de papel e celulose, e da agricultura,
como bagaco de cana-de-agucar e vinhaga (SILVA, 2016).

Sabe-se que durante o processo de combustao hé liberacdo de energia por parte
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do combustivel. Quanto mais energia for liberada pelo combustivel, significa que esse
apresenta um poder calorifico eficiente, oferecendo mais energia para ser conver-
tida. O poder calorifico € a quantidade de energia liberada pelo combustivel, sendo
medido experimentalmente e quantificado por meio do poder calorifico inferior e su-
perior (SANTOS; SANTOS, 2005). A diferenca entre estes € denominado de calor de
vaporizagao, que determina a quantidade necessaria para vaporizar o combustivel do
estado liquido para o estado gasoso.

Comparado com outros combustiveis, o hidrogénio é mais eficiente, pois apresenta
maior grau de calor liberado por unidade de massa durante o processo da combustao.
Isso pode ser observado na Tabela 1, na qual sao mostrados o poder calorifico supe-
rior para diversos tipos de combustiveis. Segundo Santos e Santos (2005) o poder de
combustao do hidrogénio € aproximadamente 2,5 vezes maior do que qualquer outro
combustivel e a alta energia contida no hidrogénio faz com que a energia de explosao
do gas hidrogénio seja também cerca de 2,5 vezes maior do que os outros.

Tabela 1: Poder calorifico superior dos combustiveis

Combustivel | Poder Calorifico Superior (K.J/g)
Hidrogénio 141,9
Metano 55,5
Propano 50,4
Gasolina 47,5
Diesel 44,8
Metanol 19,6

Fonte: Santos; Santos (2005, p. 253)

O hidrogénio tem velocidade de chama bem maior que a de outros hidrocarbonetos
(metano, gasolina, propano, etc), sua chama é muito quente apresentando densidade
energética de 38 KWh/Kg contra a densidade da gasolina de 14 KWh/Kg (RODRI-
GUES, 2008). Outra caracteristica importante do H, € ter maior difusividade do que
os hidrocarbonetos, espalhando-se rapidamente através de materiais ou outros gases
devido sua baixa densidade. E considerado como um dos combustiveis mais segu-
ros, pois apesar de ser inflamavel sua baixa densidade faz com que se disperse mais
rapido na atmosfera e em caso de acidente nao ir4 contaminar o ambiente por ndo ser
toxico.

O desenvolvimento do hidrogénio encontra algumas barreiras, como falta de uma
infraestrutura, dificuldades de armazenamento e técnicas de producao com custos
mais acessiveis. Entretanto, as vantagens oferecidas pelo hidrogénio sao bastantes
significativas, tanto no setor ambiental e tecnolégico, motivando pequisas em areas
como a combustao no Brasil e no mundo, para superar esses desafios e desenvolver
a tecnologia do hidrogénio.
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1.1 Combustao

A combustao desempenha um papel fundamental na vida dos seres vivos, pois
esta envolvida em diversos processos bioldgicos, fisico-quimicos e industriais. Sem
ela dificilmente o mundo seria como é atualmente, porque foi a partir da descoberta
do fogo que o homem conseguiu obter avancos importantes na forma de agir, pensar,
se proteger e viver, que provocaram mudangas essenciais em sua vida (HOERLLE,
2015), sendo refletido nos dias atuais pelo avango tecnolégico adquirido ao longo
do tempo. E considerada a tecnologia mais antiga da civilizagdo que revolucionou o
mundo e o desenvolvimento da humanidade.

A combustdo € um processo complexo que ocorre por meio de reagdes quimicas
envolvendo combustivel e oxidante (DE BORTOLI, 2009), assim como outras variaveis
como temperatura, energia, pressao, etc. A combustdao pode acontecer com chamas
ou sem chamas, pode ser rapida ou lenta, laminar ou turbulenta, dependendo do meio
onde ocorre. Se a combustao for com chamas, esta € classificada como pré-misturada,
parcialmente pré-misturada ou difusiva, de acordo com a forma que os reagentes sao
manipulados antes da zona de reagao ou combustao (PETERS, 1992).

As chamas pré-misturadas sao definidas como sendo a situagdo de combustéao
onde o combustivel e o oxidante sao misturados antes de entrarem na zona de com-
bustao (LACAVA, 2014). Chamas pré-misturadas sao observadas em fornos de aque-
cimento por condugao ou convecgao do calor, fogdes domésticos, motores do tipo otto
onde a combustao ocorre com ignicao por centelha. De acordo com Lacava (2014),
a vantagem das chamas pré-misturadas é que estas conseguem alcangar com faci-
lidade o processo de combustao completa, com menor emissao de fuligem e produ-
tos de combustao de oxidacao parcial, como hidrocarbonetos nao queimados. Esse
tipo de chama exige maior controle para atingir a estabilizacao a fim de evitar ris-
cos de explosao e danos em equipamentos, extincao da chama (HOERLLE, 2015)
ou propagacao da chama para dentro do queimador, quando essas se alimentam da
mistura de gases nao queimados (VAZ, 2010).

Quando os reagentes sao misturados na zona de combustdao, as chamas sao
difusivas e apresentam caracteristicas completamente diferentes das chamas pré-
misturadas. Nessas o processo de difusao dos reagentes é mais lento do que as
reacoes quimicas, ou seja, a taxa de mistura entre os reagentes é que controla o pro-
cesso (LACAVA, 2014). As chamas difusivas sao aplicadas para diferentes finalidades
nas industrias, em projetos de queimadores em razao da maior taxa de transferéncia
de calor por meio da radiacao, motores a diesel, lamparinas, sendo que estas chamas
sao0 mais seguras, estaveis e melhores de controlar durante o processo de combustao
(GAYDON; WOLFHARD, 1979).

Chamas laminares ou turbulentas dependem da velocidade com que o combustivel
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€ injetado na zona de combustao, sendo que a maior parte dos processos de com-
bustao envolvem fluxos difusivos e turbulentos (ANDREIS, 2011). A turbuléncia traz
como consequéncias a aceleracao do processo de combustao, aumento da taxa de di-
fusdo e troca de calor. Para tratar a combustao turbulenta aplica-se uma das técnicas
desenvolvidas denominada Flamelet. Essa técnica consiste em modelar uma chama
turbulenta, onde cada elemento da frente da chama € analisado como um conjunto de
pequenas chamas laminares (PETERS, 2004).

Modelar problemas envolvendo combustdao nao € uma tarefa facil, pois envolve
inimeros fatores como transferéncia de energia, de massa das espécies quimicas,
de temperatura, cinética quimica e seus mecanismos detalhados ou reduzidos de
reacOes quimicas, radiacao, pressao, e principalmente as equacdes de Navier-Stokes,
gue servem como a base da solugao do problema. Como uma forma de diminuir um
pouco a complexidade, pode-se fazer algumas simplificagdes e desconsiderar alguns
fatores que nao sao importantes no caso em estudo.

As equaclOes de Navier-Stokes com as equacoes difusivas-convectivas para as
espécies quimicas e temperatura sdo utilizadas na modelagem de chamas difusivas,
formando um sistema de Equacotes Diferenciais Parciais (EDP’s) acopladas e nao-
lineares (VAZ, 2013). Encontrar solugdes para essas equacgdes € um desafio, prin-
cipalmente solugdes analiticas para casos nada simples. Por isso, foram surgindo
outras técnicas como analise assintotica e métodos numéricos, que ajudam a obter
analises melhores em processos de combustao, como a estrutura de chamas e seu
comportamento.

Na simulacao numérica do processo de combustdo, as escalas de tempo e com-
primento relacionadas a velocidade, energia, etc (ALMEIDA KOZEN, 2006), de-
vem ser consideradas para obter uma solugao apropriada do processo (VAZ, 2013).
As simulagdes numéricas sao ferramentas importantes para pesquisas cientificas e
otimizagao industrial, nas quais inimeras sao as técnicas numéricas aplicadas para
tratar a turbuléncia, como: DNS (Direct Numerical Simulation), LES (Large Eddy Si-
mulation) e RANS (Reynolds Averaged Navier-Stokes) (WARNATZ; MASS; DIBBLE,
2006), sendo que essas sao as mais comuns e utilizadas atualmente.

Na simulacao numérica DNS, a malha exigida deve ser fina o suficiente para obter
a solucao do problema em relagao as pequenas escalas do fluxo e a estrutura interna
das chamas (DE BORTOLI; ANDREIS, 2010). Como consequéncia, esta técnica exige
um custo computacional muito alto, ficando inviavel obter uma solucao para casos
com geometrias complexas e nimeros de Reynolds elevados. Portanto, a técnica €
empregada atualmente apenas para casos de escoamentos com geometria simples
e com numero de Reynolds moderados, sendo vista como uma boa ferramenta de
validagdo para estas condicées (CORREA, 2016).

Os modelos RANS propoem determinar uma solugao para as equagoes de Navier-
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Stokes, na qual as variaveis dependentes destas equacdes sao decompostas em uma
componente média mais uma parte flutuante, onde apenas as variaveis médias sao re-
solvidas. Para a parte flutuante & necessario o uso de modelos de turbuléncia com um
modelo de combustao turbulento para descrever a conversao das espécies quimicas
e a liberagao de calor (ANDREIS, 2011; OLIVEIRA et al., 2014). Esta técnica oferece
como vantagem a possibilidade de utilizar malhas mais grossas. Mas, como restricao
nao pode ser empregada para analise de estruturas mais finas, pois resolve apenas
a média das variaveis das equacdes do balanco instantaneas, levando a resultados
pOUCOS precisos para estes casos.

A técnica de simulacao em grandes escalas, denominada por LES, € um método in-
termediario entre DNS e RANS. Esse método consiste em separar as grandes escalas
das pequenas por meio do processo de filtragem espacial ou temporal das equacoes
de Navier-Stokes. Nesta, as maiores estruturas sao resolvidas pela filtragem das
equacoes e apenas as estruturas menores sdo modeladas fisicamente (POINSOT;
VEYNANTE, 2001). A escala das pequenas estruturas € determinada pelo tamanho
da malha usada para a solugao das equacgoes filtradas; desta forma as estruturas
turbulentas, que sao menores do que a resolugcao da malha, sao modeladas pelos
chamados modelos sub-malha (OLIVEIRA et al., 2014). Como as grandes escalas
sao resolvidas diretamente e as pequenas modeladas, os erros obtidos sao meno-
res, ja que a transferéncia de energia ocorre das grandes para as pequenas escalas
(CORREA, 2016). Através da LES é possivel resolver escoamentos para elevados
nuameros de Reynolds, obtendo uma boa solu¢ao para o problema com menor custo
computacional do que exigido pela DNS.

Estudos relacionados a combustao tém sido abordados por diversos autores como
Linan (1974), Peters e Gottgens (1991), Agrawal e Prasad (2003) que desenvolve-
ram solucdes analiticas para determinar a temperatura, velocidade, fracao de mistura
em chamas como pré-misturadas e as difusivas. Gokarn et al.(2006), Klein, Sadiki e
Janicka (2003), Boersma e Lele (1999), Rawat, Pitsch e Ripoll (2002) se dedicaram
no estudo de métodos numéricos para chamas. Também a parte de cinética quimica
foi abordada por Lu e Law (2008), Westbrook (1985), Konnov (2009), Marinov, West-
brook e Pitz (1995), onde os mecanismos detalhados e reduzidos foram estudados
contribuindo para a compreensao da combustao dos combustiveis.

Entender melhor e dominar os principios que regem o processo de combustao é im-
portante para obter avangos tecnoldgicos em areas como das engenharias. Também,
em processos industriais para minimizar a formag¢ao de subprodutos e substancias
poluentes decorrentes de processos quimicos. Além disso, sdo relevantes para de-
senvolver combustiveis com mais qualidade e oferecer mais seguranca e prevencao
de acidentes de trabalhos em industrias, plataformas e fabricas que lidam com produ-
tos inflamaveis.
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1.2 Objetivos

Um dos principais objetivos deste trabalho é modelar uma chama difusiva de hi-
drogénio, utilizando um mecanismo de reacao quimica de apenas um passo e simular
numericamente essa chama. Para isso, utilizam-se as equacg0Oes reativas de Navier-
Stokes, a fragdo de mistura para o escoamento € 0 modelo Flamelet para a parte
quimica.

Dentre os objetivos especificos pretende-se:

e Aplicar a técnica Flamelet e LES nas equacdes governantes;
e Simular numericamente chamas difusivas de hidrogénio;

e Comparar e validar os resultados numéricos com dados encontrados na litera-
tura.

1.3 Organizacao do Trabalho

Este trabalho esta estruturado da seguinte forma: no capitulo 2 sdo abordadas
definicoes e variaveis importantes na combustao, como também as equacoes go-
vernantes que sao empregadas para simular numericamente uma chama difusiva de
hidrogénio. Neste mesmo capitulo, também consta o processo de simplificacdo e
adimensionalizacdo das equacgoes, assim como a modelagem da turbuléncia para o
escoamento, na qual utiliza-se o método LES para o fluxo e o Flamelet para a estrutura
guimica da chama.

A discretizacao das equagdes usando o método de diferengas finitas, a descri¢cao
do dominio do problema, suas caracteristicas e as condicdes iniciais e de contorno
empregadas sao descritas no capitulo 3.

Os resultados obtidos sao apresentados no capitulo 4, onde estes serao compa-
rados com os resultados experimentais presentes na literatura. E no ultimo capitulo
consta as conclusdes e perspectivas a serem realizadas no prosseguimento deste
trabalho.



2 METODOLOGIA

Nesta secdo sao apresentados aspectos tedricos que sao a base para entender
0 processo da combustdao em chamas, como variaveis e equagdes. Todos 0s esco-
amentos sao regidos por equacgdes basicas denominadas de equacdes governantes,
gue determinam o comportamento do fluxo em relacao a velocidade, densidade, tem-
peratura, pressao, entre outras variaveis. A modelagem de uma chama difusiva e
turbulenta é descrita pelas equacdes da conservacao da massa, quantidade de movi-
mento, energia, conservagao da massa das espécies quimicas e fracio de mistura. E
importante salientar que as equagoes governantes principais sao abordadas na forma
de notagao vetorial, podendo ser utilizadas com qualquer sistema de coordenadas.
Sao abordados também nesta se¢cao, métodos numéricos para tratar a turbuléncia e
processos de simplificacdes e adimensionalizagao necessarios nas equagoes.

2.1 Definicoes e Variaveis

De acordo com Turns (2013), dois conceitos importantes e Uteis para caracterizar a
composicao de uma mistura sao as fragdes molares e massicas que formam a mistura.
Durante uma reagao quimica, a massa dos elementos quimicos é conservada, mas a
massa das espécies ndo. Portanto, em uma reagao quimica é importante e necessario
verificar a conservagao de massa dos elementos quimicos por meio da estequiometria.
Introduz-se, nesta subsecao, as definicdes de fracao molar, fracao massica, fracao de
mistura e estequiometria.

2.1.1 Fracao Molar

A fragdo molar é utilizada para definir a concentragdo das inUmeras espécies
guimicas presentes na mistura (VAZ, 2010). A fracdo molar X, da espécie quimica
k é expressa como sendo a fragao do nimero de mols n, da espécie quimica &, cor-
respondente ao numero total de mols n;, contido no sistema, expresso por:

Xk:_7 (1)
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onde n,;, € determinado por:
n
Ngis = an (2)
k=1

Também a fracao molar pode ser expressa em relacdo a concentragcdo molar da
espécie (c;) e da mistura (c), como

Mg Cp
Xp=—=— (3)
Ngis c
onde ¢, e ¢ sao definidos como o numero de moles por unidade de volume, dados

como:

n
Cx = Vka (4)
Ngis 1 & =
Y = v N = C- (5)
k=1 k=1

2.1.2 Fracao Massica

A fracdo massica Y), da espécie k é a razao entre a massa da espécie quimica k e
a massa total do sistema:
Y, = (6)
m
no qual m representa a soma das massas das inUmeras espécies quimicas contidas

no sistema, dada por:
m = Z M. (7)
k=1
A massa my, da espécie k € determinada por:

em que MW, é a massa molar da espécie k.
A soma total das fracbes molares e das fracbes massicas de todas as espécies
guimicas presentes no sistema devem ser unitarias, isto €,

Snon S o
k=1 k=1

As fracoes molares e as fragdes massicas sao facilmente convertidas de uma para
outra usando as massas molares das espécies quimicas k£ (TURNS, 2013):

(10)

MW,
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M

MW,

na qual a massa molar total MW é calculada por:

MW = 3" X, (M), (12)
k=1
1

MW =S~ anw,)

2.1.3 Estequiometria

A estequiometria é o calculo que permite relacionar quantidades de reagentes e
produtos que participam de uma reagao quimica. Uma equagao de reacao quimica
pode ser representada de forma genérica como:

ZV;Mk = ZV’ZM]C (14)
k=1 k=1

onde M, representa o simbolo quimico da espécie k, v, e v, sdo os coeficientes
estequiométricos do reagente e produto, respectivamente, e n € o niUmero total de
espécies quimicas no sistema.

Pelo principio de Lavoisier, os elementos quimicos nao podem ser criados e nem
destruidos durante uma reacao quimica, portanto, a conservacao dos elementos
quimicos deve ser sempre satisfeita (LAW, 2006). Como exemplo, tem-se a reagcao
do metano com o oxigénio que produz agua e didxido de carbono,

A equacao anterior esta estequiometricamente balanceada, e seus coeficientes
estequiométricos sao apresentados na Tabela 2.

Tabela 2: Coeficientes estequiométricos da reagao (15)

k Espécie iz vy
quimica

1 CHy 1 0

2 Oz 2 0

3 H,0 0 2

4 CO, 0 1

Fonte: Elaboracao do autor
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O coeficiente estequiométrico liquido € determinado por
v, =V — U, (16)

sendo positivo para produtos e negativo para reagentes (PETERS, 1992).

Uma das caracteristicas da estequiometria é descrever a produgao molar e o con-
sumo de cada espécie de uma reacao quimica. A variacdo do numero de moles da
espécie k para a espécie 1 € expressa por:

dny,  dng

e (17)

Vi n
Pela equacao (8), tem-se que n;, = m;/ MW}, aplicando n, na equagao (17) obtém-se:

Vk(MWk) yl(MI/Vl)

que estabelece a relacao entre as massas parciais.
No sistema a massa total nao depende da reagao quimica, assim a relagcao entre

as fracoes de massa é
Y, d¥ (19)
I/k(MWk) Vl(Mwl)'

Tem-se uma mistura oxidante-combustivel (ou ar-combustivel), quando a quanti-
dade de oxidante e combustivel é tal que ambas sdo completamente consumidas,
restando como produto deste processo apenas CO, e H,O (KUO, 2005).

2.1.4 Fracao de Mistura

A fracao de mistura é uma variavel extremamente Gtil na combustao, principalmente
para a combustao com chamas difusivas (PETERS, 1992). Considere um sistema
homogéneo, onde uma corrente de combustivel com fluxo de massa m; se mistura
com uma corrente de oxidante com fluxo m., a fragao de mistura € dada por:

mi =+ Mo

(20)

A fracdo de massa do combustivel na mistura ndo queimada Yr, € proporcional a
fracdo de massa do combustivel original Y, portanto:

Yrpo =Yr1Z. (21)

Pode-se determinar a fracdo de massa do oxidante na mistura ndo queimada Yo, ,
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por meio da expressao seguinte:
Yo,0 = Y0,2(1 — Z), (22)

onde Yo, » representa a fragdo massica inicial do oxidante.
A fracao de mistura pode ser expressa como fungao da fragao de massa do com-
bustivel e do oxidante, assim:

Vst Yr — Yo, + Y0, 0

Z = : 23
Vst Yr1 + Yo, 2 (23)
em que v,; € denominado de razao de massa estequiométrica, dada por:
Vo, (MWO2)
g = —————" 24
o e (MW (24)

Para uma mistura estequiométrica, tem-se Y,, = v4Yr, onde a fracdo de mistura
estequiométrica € escrita como:

-1
VstYF,1:| ' (25)

Zst - |:1 +
02,2

Quando Z < Z,, significa que existe mais oxidante na mistura do que combustivel,
entdo a mistura € pobre em combustivel. Assim, a combustdo termina quando todo
o combustivel é consumido (queimado), Yz, = 0. A fracdo de massa do oxidante
restante ao final da combustao é calculada por:

A
Zst

YOg,b = YOQ’Q (1 — ) , J < L. (26)

A mistura é rica em combustivel para 7 > Z,;, nesse caso a quantidade de oxi-
dante é insuficiente para que ocorra a combustao completa do combustivel. Logo, a
combustao termina quando todo o oxidante for queimado, Yo, , = 0. Assim pode-se
calcular a fragdo massica do combustivel restante por:

Z_Zst
]-_Zst

Vo= (T=5%). 2270 @7)
Para facilitar a resolucao de sistemas de equacoes, utiliza-se a fracao de mistura ao

invés da fracdo massica, pois a partir da fracao de mistura determinam-se as fragées

massicas dos componentes presentes em uma reagao global (PEREIRA, 2012).
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2.2 Equacoes Governantes

Nesta secdo aborda-se todas as equacoes basicas para a simulacao de uma
chama difusiva turbulenta. Também métodos para modelar a turbuléncia presente
no escoamento, como a técnica LES e Flamelet, sdo tratados aqui.

2.2.1 Conservacao da Massa

Durante o processo de combustao a massa nao pode ser criada e nem destruida,
ou seja, a massa permanece constante, conservando sua propriedade. A conservacao
da massa para qualquer espécie quimica k pode ser escrita como (LAW, 2006):

L / g dV. (28)
dt Jy v

O lado esquerdo é a variagao temporal da massa da espécie k dentro do volume V
e o lado direito € a taxa de formagao ou consumo da espécie k pela reacao quimica.
Admitindo que a massa especifica (p;) e a taxa de reacdo (w,) da espécie k sao
funcoes continuas das variaveis termodinamicas, temporais e espaciais, a taxa da

massa total da reacao para todas as espécies k = 1,2, --- ,n deve satisfazer:
> iy = 0. (29)
k=1

Isto significa que apesar da massa de cada espécie estar variando, a massa total
permanece constante (ALMEIDA KOZEN, 2006). Utilizando o teorema do divergente
no primeiro termo da equacao (28), obtém-se:

d _ dpk
o vpk dv_/v(dt + ppV uk> av, (30)

substituindo a equacao (30) em (28), fica-se com:

/(%ﬂw-uk) dV:/wk v (31)
v\ dt v
d
/(ﬁ—l—ka«uk—u}k) dv =0 (32)
o\t

onde u; é o vetor velocidade da espécie k e d/dt é a derivada material em relagao a
espécie k. Esta equacao deve ser valida para qualquer volume V, assim:
dpy,

EﬁLPkV'uk_wk:O- (33)
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A derivada material em relagao a velocidade da espécie é:

dpr _ Opy

— = — +ui - Vpg, 34

di It Uy, Pk (34)
assim a equacgao da conservacao da massa da espécie quimica k pode ser escrita na
forma conservativa como:

0 ,
SV (pu) = i (35)

A velocidade média é determinada por:
1 n
P k=1

Somando-se as n equagdes em (35), obtém-se a equacao da conservagao da
massa total, portanto:
dp

o TV (o) =0. (37)

E possivel também representar a equagédo anterior usando a derivada material
D/Dt. Assim a equagao da conservagao da massa pode ser reescrita como:
Dp

L+ (v-mp=o. (38)

2.2.2 Quantidade de Movimento

A equacao da quantidade de movimento é estabelecida basicamente pelo principio
da conservacao da quantidade de movimento. Este define que a variacao da quanti-
dade de movimento no volume V' seja igual a soma das for¢as de volume e das forcas
de superficie (ALMEIDA KOZEN, 2006), portanto:

d .
— vdV = Y fi AV 7-17dS 39
i VPU /VP; i fx +/SU nao, (39)

em que f;, é a forga externa sobre a espécie k, & é o tensor de tensdo e 77 é o vetor
unitario exterior a superficie S no volume fixo V.

A derivada total do primeiro termo da equacao pode ser colocada para dentro da
integral, pois o dominio de integragao nao muda com relagao ao tempo porque o

Aplicando o teorema da divergéncia de Gauss para transformar o terceiro termo da
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equacao anterior em uma integral de volume, obtém-se:

LAV = Y fr AV —2d 41
/Vpdt /VP; kS +/V oz, v, (41)

dv; o
/VpC;’f dvz/v<p§ kakﬁ%) dv. (42)
k J

Como o volume é arbitrario, o integrando deve ser nulo, portanto:

dvi

80’@'
Pt ‘

=p Z Yifri + oz, (43)
k

Considerando um fluido newtoniano, o tensor de tensao € expresso como:
Oij = Tij — p(sija (44)

em que 7;; € 0 tensor viscoso, p é a pressdo estatica e ¢;; € a fungéo delta de Kronecker
(0;j =1parai=jed;=0parai#j).
O tensor viscoso € dado por (POINSOT; VEYNANTE, 2001):

B ov;  0Ov; 2 vy,
Tl] - lu (837] + 81‘1) glu <8_Ik) 6Z]’ (45)

onde ;. € a viscosidade dinamica.
Substituindo (44) em (43), tem-se a equacgao da quantidade de movimento:

Opv; — Opv;v; op Ot
- § Y i

ou
dpv; | Dpu; Do
0 S = 2 4 S Y (47)
k

8t 6Ij 8xj

2.2.3 Conservacao da Massa das Espécies Quimicas

A equacao da conservacao da massa das espécies € dada por (CALEGARI, 2012):

Opr,  Ony;

em que my; € o fluxo de massa da espécie, expresso por:
mk,i = PYkU_I;» (49)

sendo v}, a velocidade da espécie k.
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O termo p;, da massa especifica da espécie quimica & é:

v, = 2% (50)
p

Substituindo as equacoes (49) e (50) na equacao (48) obtém-se:

A(pYr) n I(pYivr,;)

ot axl = Wg. (51)

Conforme Law (2006) existem duas fontes que podem causar mudancas na massa
da espécie k. A primeira é de natureza volumétrica, causada pela presenca de reacao
quimica representado pela taxa de producao de & por unidade de volume, . A se-
gunda é um processo de superficie, devido a difusao através da superficie de controle
guando nao existe uniformidade espacial na concentracao de k. Este transporte difu-
sivo € efetuado através da colisdo molecular e sua magnitude € proporcional ao fluxo
de massa p;Yyvr; do movimento aleatdrio molecular.

Utilizando a velocidade de difusao da espécie k descrita por Law (2006), a qual é
obtida pela diferenca da velocidade da espécie quimica v; e a velocidade do escoa-
mento v, dada por:

Vi =0k — 0 (52)

e substituindo a equacao (52) na equacao (51), tem-se:

opYe) , 0

O termo V,. ;Y € expresso da seguinte forma (POINSOT; VEYNANTE, 2001):

Yy

ViiYpe = —D :
ki k vy

(54)

onde D, € o coeficiente de difusao da espécie.
Fazendo a substituicao da equacao (54) na (53), a equagao da conservagao da
massa para as espécies quimicas pode ser reescrita como:

o, v 0 AN
s + Pvia—xi = o (PDk 81}) + Wi, (95)
o, v, 2V \ | .
Pt PUige. = PPk <8xi8xi + W, i1=1,2,3. (56)

A fracao de mistura € um escalar conservativo, quimicamente independente (PE-
TERS, 2004), por isso sua equagao nao apresenta o termo da taxa de reagao porque
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os elementos quimicos sao preservados durante a combustao. Desta forma, tem-se:

A4 oz 0?Z

As equacoes (56) e (57) podem ser expressas por meio da derivada material como:

DY, DAY
T \% (PDk 3:U¢> + Wi, (58)
D7 oz
Por — \Y (PDk 8%) : (59)

2.2.4 Conservacao da Energia

Uma das leis mais fundamentais da natureza é a primeira lei da termodinamica
ou principio da conservacao de energia, que oferece uma base solida para o estudo
das relagoes e interagdes entre as diversas formas de energia (CENGEL; CIMBALA,
2007).

A energia nao pode ser criada e nem destruida, ela apenas muda de forma, assim
durante um processo todas as partes da energia devem ser consideradas, principal-
mente em fendmenos relacionados a combustao.

O principio da conservagao de energia aplicado em um volume afirma que a
variacao da energia total (e;) é igual a transferéncia de calor (C) e a taxa do traba-
lho realizado (1), sendo que a energia total € a soma da energia interna, a cinética e
a potencial. Assim, a equacao da conservagao da energia total é escrita como:

Det

na qual o termo C contém os efeitos das fontes de calor sobre a energia total, assim:

B dq;

+Q (61)

onde ¢; é o fluxo de calor e (Q a taxa de transferéncia de calor devido a radiagao.
O fluxo de calor ¢; € determinado por:

oT
8%2'

G =—Ag—+p Z hiYe Vi, (62)
k=1

sendo que o primeiro termo no lado direito da equacao (62) representa a difusao de
calor expresso pela lei de Fourier e o segundo termo a difusdo das espécies com
diferentes entalpias’ (POINSOT; VEYNANTE, 2001).

'Grandeza fisica definida como a energia maxima de um sistema termodinamico, que pode ser
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O trabalho realizado é dado por:

d(oijv:)

W pu—
896]-

+ pzykfki(vi + Vi), (63)

k=1
ou seja, é a soma das tensoes viscosas e a pressao mais a poténcia produzida pela
forca de volume f, na espécie k.

Substituindo a equacgéao (61) e (63) em (60), obtém-se:

Det 8q2 8<O'Z'jvi)

Por meio da relagéo entre a energia e a entalpia, e; = h; — p/p, juntamente com a
equacao da conservagao da massa, tem-se:

Det . Dht Dp 8Ui

Dt ~ "Dt " Dt Pox

(65)

Aplicando a equacgao (65) na equacgao (64), tem-se a equagao da conservagao para
a entalpia total, como:
Dht 8]9 qu 4 a(TZ'j’Ui)

"Dt "ot ow T o

+ Q+pzykfki(Ui + Vii) (66)
k=1

A equagdo de conservagdo para a energia cinética (3v;v;) é obtida quando
multiplica-se a equacgao (47) por v;, assim:

0 1 0 1 . 8aij u
a1 <§PUW¢> + oz, <§PUiUin) = oz, +P;kasz- (67)

Subtraindo a equacéao (67) da equacao (64), tem-se a equacgao da energia interna

(e):
De dq; ov; _
= il Yo fi Vi
th sz + 02] al'j + Q + sz:; kfk’zvku (68)
notando que e; = e + (v;v;/2).
A equacao para a entalpia h é fornecida por:

Dh Dp g

a'UZ‘ n
T - 3 A Y. fr.: Vi

removida deste sob forma de calor. A variacdo da entalpia corresponde ao calor envolvido em
transformacdes que ocorrem a uma dada pressao constante.
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onde p f0| expresso emrelacdoa h =e + p , COMO:

Dh D6+Dp+ ov;
bt = Pt 8951'

(70)

Substituindo ., por h na equagao (70) e pela definicéo que h, = h — Y, AhG, Vs,
onde ARY, € a entalpia de formagao da espécie quimica &, tem-se:

Dh, Dp 0 oT 0 =
P"Dt = wr o 0x; (/\3%) O, (thSkn‘/ki) 1)

dv;
+sz a + Q + IOZ kakzvkz

k=1

onde wr € devido a liberacdo de calor pela reagao, sendo expresso por:
= A (72)
k=1

Da derivada de hs = 3 ,_, hs Y%, Obtém-se:

Dh - DT

onde hg, € a entalpia sensivel da espécie k.
Substituindo (73) em (71) tem-se:

DT _ Dp 0 oT 0 - oT
— YiVii | =— 74
T, 20 -+ Q+ Z Vi fiVi
i 8 1Y < kJEkiVki-
Observe que o termo /. ndo € igual a wr:
- Z skt — Z ARy, (75)
k=1 k=1

ambos os termos séo devido a liberagao de calor, diferindo apenas por uma pequena
quantidade devida a contribuicao da entalpia sensivel, h,,. Esses termos sao iguais
quando as capacidades de calor C,;, sao supostamente iguais.
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2.3 Equacoes Governantes Simplificadas

Em muitos problemas € necessario realizar algumas simplificacées nas equacoes
governantes ou desconsiderar algumas variaveis que nao sao muito importantes para
obter a solucdo. No caso do fendmeno da combustido, existem inUmeras variaveis
envolvidas no processo; como ja mencionado anteriormente, tem-se a presenca da
forca da gravidade, das forcas externas, da radiacao, da pressao, entre outras.

Na equacgao (47), assume-se que as forcas externas sao desconsideradas, assim

ela torna-se:
Opv; n dpviv; _ Op n %

=— 7
O termo da taxa de reagao da equacao (56) é aproximado como:
_— pYr pYo —_E
Wy = p(MWy) A (MWF) (MWO) exp (RT) , (77)

sendo positivo para o produto e negativo para o combustivel e o oxidante. O termo
A é o fator de frequéncia, E a energia de ativacao (quantidade minima de energia
para iniciar uma reacao quimica) (CHANG; GOLDSBY, 2013), R a constante universal
dos gases. Por meio da equacao (77) € possivel calcular a variagao da velocidade
de uma reacdo quimica com a temperatura (VAZ, 2010). O termo exponencial em
(77), conhecida como exponencial de Arrhenius, depende fortemente da temperatura
que modifica consideralvelmente a densidade, afetando a estabilidade de um procedi-
mento numérico (DE BORTOLI, 2009).

O termo da radiacao na equacao (74) pode ser desconsiderado, pois este sé é
importante em casos onde ocorrem grandes perdas de calor em relagao aos contor-
nos do dominio (LAW, 2006). A pressao é considerada constante, assim a derivada
temporal da pressao é negligenciada, como também o termo de dissipagao viscosa
devido ao numero de Mach apresentar uma razao pequena.

Considerando que todas as espécies presentes na reagao quimica tenham capa-
cidades de calor iguais, que nao ha presenca de forgas externas, a equacao para a
conservacao da energia € dada por:

DT, 0 (0T
ou oT oT o*T
_ — = - i
pC, BT + pCpu; oz, Aaxzﬁmi + W (79)

emque \ = pC,Dy.
Portanto, as equacdes governantes para o problema de uma chama difusiva de
hidrogénio sao, respectivamente, a equacao da quantidade de movimento (76), da
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fracao massica das espécies (56), da fracao de mistura (57) e conservagao da energia
(79), considerando um escoamento compressivel e com numero de Mach baixo.

2.4 Modelagem da Turbuléncia

A maioria dos escoamentos que ocorrem na natureza sao turbulentos. Ha muitas
oportunidades para observar fluxos turbulentos em nosso cotidiano, como a fumaca
de uma chaminé, a agua de um rio ou cachoeira. Ao observar uma cachoeira, nota-se
que o fluxo é instavel, irregular, aparentemente cadtico e certamente o movimento de
cada turbilhdo ou gota é imprevisivel (POPE, 2000). A turbuléncia é uma propriedade
do escoamento e nao do fluido (SCHIESTEL, 2008), e é considerada um fenébmeno
altamente complexo, na qual encontra-se presente uma ampla variedade de escalas
temporais e espaciais (PEREIRA, 2006).

Nao existe uma definicao precisa de turbuléncia em fluidos, nem uma teoria geral
sobre. Por isso, a turbuléncia € descrita por inimeras caracteristicas como difusao, ir-
regularidade, rotacionalidade, vorticidade, tridimensionalidade, numeros de Reynolds
elevados e multiplicidade de escalas (SCHIESTEL, 2008). Em fluxos que sao origi-
nalmente laminares, o regime turbulento surge de instabilidades que se desenvolvem
com o aumento do numero de Reynolds, apresentando um movimento cadtico com
uma grande capacidade de mistura e dissipagao. A instabilidade e a rotacionalidade
esta relacionada diretamente com os termos nao lineares presentes nas equagodes de
Navier-Stokes.

A variedade de escalas existentes no escoamento turbulento sao classificadas em
grandes e pequenas escalas. As grandes escalas contém um nivel maior de energia
cinética turbulenta, possuem baixa frequéncia e apresentam tamanho comparavel a
dimensao caracteristica do sistema no qual ocorre o escoamento (PEREIRA, 2006;
PETERS, 2004). Nas pequenas escalas predominam as for¢cas da viscosidade, res-
ponsaveis pelos efeitos de dissipacao da energia no fluido.

As menores escalas dissipativas que podem ocorrer em um escoamento turbulento
foram definidas por Kolmogorov, no qual se baseou na hipétese de que turbilhdes de
maior tamanho transferem energia aos turbilndes menores e estes aos turbilhdes de
tamanho ainda menores (PEREIRA, 2012). Esse processo de transferéncia continua
de energia dos turbilhndes maiores para os menores acontece até que a energia dos
turbilnbes com o menor tamanho seja dissipada pelas forgas viscosas na forma de
calor.

As escalas de turbuléncia envolvem grandezas como comprimento, tempo, velo-
cidade e energia, que sao utilizadas para determinar as escalas de Kolmogorov. As
escalas de Kolmogorov para o comprimento (I,.), tempo (t.) e velocidade (v,) sao des-
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3 1/4
=) (80)

()" o

critas como:

ve = (ve)'’t, (82)

onde ¢ é a taxa de dissipacao viscosa e v a viscosidade cinematica do fluido.

Segundo Souza et al. (2011), para escoamentos completamente desenvolvidos a
taxa de dissipacao viscosa (¢) nas pequenas escalas € igual a taxa na qual a ener-
gia, por unidade de massa, € suprida aos grandes vértices pelo escoamento médio
(grandes escalas). Assim a taxa de dissipagao viscosa (¢) é:

Uz U3
€~ v L (83)
onde U e L sao as escalas caracteristicas de velocidade e comprimento do escoa-
mentoet=L/U.

A equacao (83) permite estabelecer uma relagao entre as pequenas e grandes
escalas de turbuléncia (SOUZA et al., 2011). Substituindo (83) em (80), (81) e (82)

tem-se as seguintes equacoes:

;o V3 1/4_ I/3L 1/4_ I 84
=\7) T\w) Trem (84
12 (uD\Y? ¢
=7 (7) -wm (89
3773\ 1/4
B 14 v°U B U
v, = (ve)/* = (—L ) = T (86)

Nota-se que as escalas dos menores vortices da turbuléncia sdo muito menores
do que aquelas dos grandes vortices e, esta diferenca € maior conforme o niumero de
Reynolds aumenta. Nas pequenas escalas de Kolmogorov o niumero de Reynolds é
unitario e expresso por Re, = (v.l.)/v , confirmando que os efeitos viscosos passam
a dominar os efeitos de inércia (VAZ, 2013).

Considerando as escalas de Kolmogorov para a vorticidade e energia dadas por:

o= ()", (87)

ex = (ve)'?, (88)

e observando as equacoes (84), (85) e (86), percebe-se que as pequenas escalas tém
mais vorticidade e que as grandes escalas possuem mais energia.
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2.5 Simulacao em Grandes Escalas

Uma das ferramentas numéricas atuais mais viavel e promissora para simu-
lar fluxos realistas de turbuléncia e transicdo € a simulagcdo em grandes escalas
(LES)(ZHIYIN, 2015). Nesta, os movimentos das grandes escalas de fluxo turbu-
lento sao calculados diretamente e apenas 0os movimentos das pequenas escalas sao
modelados, resultando em uma reducao significativa no custo computacional se com-
parado ao DNS. O LES também é mais preciso e eficiente do que o método RANS,
uma vez que os grandes turbilhndes contém a maior parte da energia turbulenta e sao
responsaveis pela maior parte da transferéncia de momento e mistura, e o LES cap-
tura esses turbilndes com mais detalhes, enquanto eles sao modelados na abordagem
RANS.

A simulacao de grandes escalas consiste em separar as grandes escalas das me-
nores pelo processo de filtragem das equacgdes do balango, onde as variaveis depen-
dentes sao expressas como a soma entre uma componente média e uma flutuacgao.
No processo de filiragem normalmente sao utilizadas as médias de Reynolds e de
Favre para decompor uma variavel dependente.

Considerando uma variavel f, pela média de Reynolds esta é decomposta em uma
parte filtrada ou média f e uma flutuagéo f’, como:

f=F+f (89)

sendo que esta decomposicao apresenta as seguintes propriedades:

=0

7 =/,

a o) _ o7 (90)
ox ox ox?

[fdz = [(f+ f)ydz = [ fdx.

A média de Favre é aplicada com a finalidade de separar as flutuagdes turbulentas
do fluxo médio. Como na combustao os escoamentos apresentam grandes mudancgas
na densidade, é comum introduzir uma média ponderada pela densidade f e uma
flutuacao f”.

A variavel f é decomposta assim:

f=r+/f (91)
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e suas propriedades sao:

ol =7f,
prt =0, (92)
pf Zﬁfi
off =0fF.

E importante enfatizar que a média de Favre é somente uma manipulagdo ma-
tematica e nao possui significado fisico. Esta elimina o termo com as flutuacdes de
densidade nas equagcdes médias de Reynolds, mas nao remove os efeitos dessas
flutuacdes na turbuléncia (SOUZA, 2015).

2.5.1 Equacoes governantes filtradas espacialmente

Processos de filtragem podem ser tanto temporais como espaciais, mas nas
simulagoes de escoamentos turbulentos via LES, utiliza-se apenas a operagao de fil-
tragem espacial, porque a simulacdo do escoamento & um processo de marcha no
tempo (PEREIRA, 2006).

Empregando as médias e suas propriedades nas equagdes da quantidade de
movimento (76), da fragdo massica das espécies (56), da fragdo de mistura (57) e
conservacgao da energia (79), o conjunto dessas equacodes € dado por:

opv) | 0@d) _ b 07y D

o T om, ~ ot om a—%[ﬁ(%%’ — 03v;)]; (93)
B SEDHBD Ly o

As equacoes anteriores precisam de modelos de fechamento para as quantidades
indefinidas, como o tensor de Reynolds p(v;v; — v;v;), 0 fluxo das espécies ﬁ(m —
7;Y:), mistura p(vTZ —3;Z) e de calor ﬁ(ﬁ —3;T). Esses termos sdo escritos usando
modelos de viscosidade turbulenta (ANDREIS, 2011). Assim:

p(iv; — viv;) = —0y", (97)

N - o7
p(viYy —v;Yy) = —pDy——,
p(viYy — 0:Yy) p t@xi
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— oY,

— =~ oT
p(v;T — 5T = —pD 1
p(UzT UzT) P taxi> ( OO)

sendo D, a difusividade turbulenta e o7 tensor de Smagorinsky.
Uma das primeiras medidas a ser adotada € aplicar a hipotese de Boussinesq que

expressa o tensor de Reynolds em funcao da viscosidade turbulenta, como segue:

sgs o Iy
sendo v, a viscosidade turbulenta e §ij o tensor de deformagao do campo filtrado, dado
por: N N

§--—1<8”i+avj>. (102)

E 5 8a:j 8@

Para modelar a viscosidade turbulenta é utilizado o modelo submalha de Smago-
rinsky. Este modelo tem a fungcao de acrescentar os efeitos das pequenas escalas
nas equacdes filtradas (CORREA, 2016), sendo também um dos modelos mais usa-
dos. Portanto, a viscosidade turbulenta & determinada como:

v = (C,A)?]5,], (103)

em que C, é a constante de Smagorinsky, A = /dxdydz é o tamanho do filtro e
S;;] = 1/25;,S;; a norma de Frobenius. A constante de Smagorinsky depende muito
do tipo de escoamento; normalmente seu valor é estabelecido entre 0,1 e 0,3 para
que os resultados sejam satisfatérios (PITSCH, 2006; ANDREIS, 2011).

De acordo com Peters (2004), a viscosidade dinamica € muito menor se compa-
rada com a viscosidade turbulenta, por isto ela pode ser desconsiderada. Portanto as
equacgoes governantes sao as seguintes:

o(pv;) | O(pviv;)  op | 907

ot or, om0z, (104)
oY) | 0(pviYs)  *(pDYr) | —
0(pZ)  OpuZ) _ 8(pD.Z) (106)

o(pT) , o(puT) _ P(EDT) | 1 —
_ ~ Ty 107
ot | om ordr, O, T (107)
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2.6 Modelo Flamelet

O modelo flamelet é aplicado na area da combustao especificamente para chamas
turbulentas. Para isso, considera-se que cada elemento da superficie de uma chama
difusiva envolvido pelo fluxo turbulento apresenta a estrutura e a caracteristica de uma
pequena chama laminar (PETERS, 1986). Portanto, o modelo flamelet consiste em
abordar uma chama turbulenta como um conjunto de pequenas chamas laminares.
Isso é possivel porque em chamas turbulentas as escalas de tempo de difusao turbu-
lenta sdo maiores do que as escalas de tempo das reacdes quimicas. Assim, 0 modelo
flamelet permite tratar separadamente a estrutura quimica da chama da estrutura do
fluxo turbulento.

Este modelo utiliza transformacdes de coordenadas em relagcao ao espaco € ao
tempo para expressar as equacgoes da conservacao da massa das espécies quimicas
e energia em funcao da fracao de mistura, porque essa consegue descrever adequa-
damente a estrutura da chama na superficie.

A transformacdo de coordenadas é aplicada na superficie da chama, na qual
assume-se que a camada de consumo de combustivel estd em condicoes este-
quiométricas (ANDREIS, 2011), sendo assim a fracao de mistura é considerada este-
quiométrica Z,;.

As equacdes flamelet sao obtidas considerando as transformacoes a seguir:

0 8Z 8 8
- 1
ot ot aZ 87’ (108)
o 07 0
— —_—= 1
oz, 0x;07’ (109)

e aplicando estas nas equacoes (108) e (109) tem-se um sistema de equagoes base-
ado na fracao de mistura.
Aplicando a derivada do produto nos dois primeiros termos da equacao (105), tem-

Se.
0 B oY, 0 9y, _
Rar Yk{—” a—(pvz)}wvz = (Dt ’“>+wk. (110)

ot ot or;  Ox; or;

Observando que o termo entre colchetes representa a equacao da continuidade e
aplicando as transformacoes na equacao (110), obtém-se:

07 8Yk ov.\ __ [0Zoy, 07 0 07 Y.\ —
ik B el D 111
(at 55 T &) + P <(‘3xi az) 9z; 95 (p ‘oz 55 >+w’“ (111)
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(ozov, ov.\ __[o0zovi.\ __ 070z (9%,

p(@t aZ+3T>+pUZ<0xiaz> P t@xiaxi<az2>+ (112)
M0z 9 (pD0Z) | —
07 0x; 97 Oz "

Utilizando a transformacao (109) no segundo termo do lado direito da equacgao

(112), este fica:
Y, 0Z & (az) OV, 0 (thaz), (113)

E&Fz’ 07 \Ox; | 8_23_% Ox;
substituindo a equacao (113) na equagao (112), tem-se:

_ _ _ o
0z _~8Z_i(_D8_Z) 0207 <8Yk>+wk. (114

_0Y, Y, a— )/
p@t pzaﬂﬂi 0z, P ) —f "0x; O 072

"or Yoz

(2

O termo entre colchetes é nulo por ser a equagao da fragdo de mistura; portanto
a equacao da conservacao das espécies quimicas no sistema de coordenadas da

fracao de mistura é:
~ ~ 2 ~
Y. _ 0z 0%Y, —

Os efeitos causados pela difusao e conveccao sao expressos pela taxa de
dissipacao escalar definida como:

~\ 2
gzzpt<az> . (116)
8@-
Substituindo a taxa de dissipagao escalar em (115), chega-se a:
0D Y 0 VA e
pa—T—p§<852>+wk. (117)

Para obter a equacao da temperatura em fungao da fragao de mistura, basta rea-
lizar o mesmo procedimento efetuado anteriormente na equacao da conservacao das
espécies quimicas. Assim a equacao da temperatura é dada por:

-
;0T _ ;X <8—~T> L L (118)
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2.7 Adimensionalizacao das Equagcoes Governantes

A maioria dos fenbmenos estudados na dinamica dos fluidos computacional apre-
senta equacgoes cujos termos envolvem diferentes grandezas. Por isso, um recurso
muito comum e utilizado € adimensionalisar tais equacdes com a finalidade de simpli-
fica-las, deixando cada um de seus termos sem dimensao. Algumas das vantagens
de empregar este procedimento € poder analisar um problema fisico de maneira mais
genérica e relaciona-los com problemas semelhantes; também reduz o nimero de
parametros envolvidos no problema, pois de acordo com Gengel e Cimbala (2007) o
numero de parametros em uma equacao adimensional € menor do que no espago
original.

A escrita das equacoes governantes na forma adimensional ajuda na compreensao
dos fundamentos dos fenémenos fisicos e na identificagao de for¢gas dominantes (FOX;
MCDONALD; PRITCHARD, 2010), como também, diminuem as diferencas de ordem
de magnitude das escalas temporais e espaciais presentes.

A adimensionalizacao consiste em substituir cada termo da equagao por um con-
junto de variaveis e constantes com as mesmas dimensdes, resultando em uma
equacao adimensional. Esse procedimento é simples e sera feito apenas para a
equacao da fracao de mistura, ja que para as demais equacoes o procedimento é
semelhante.

As variaveis adimensionais para a equacgao da fragcao de mistura sdo dadas por,

, 57;*:;’—;, t*:U—LOt, sz%, o=t (119)
onde os subindices 0 e L sao valores de referéncia.

Substituindo as variaveis adimensionais na equacgao (57) obtém-se,

povo AP Z)  pove I T Z) _ poDo 0*(p*D; Z)

L ot L oz} L2 Oxiox; (120)
povo (0(0°2) | 0@ T;Z)\ _ poDo pro (5" Di Z) (121)
L ot* oz} po L? Oxrdxr
—x 7 —x~x 2 (=% Y% 77
ot* ox} Povo po L2 Oxiox;
—x 7 —x~% 2 (= Yk 77
ot* Ox} PovoL o Oxrox;

a Sc  Oxfox!

op2) opvZ) 1 (1 0*pDiZ)
i) ) 124
ot~ * Ox} Re (124)
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Para simplificar a notacao o sobrescrito (*) foi suprimido. Portanto, a equacao da
fragdo de mistura é dada por:

0pz) o@uZ) 1 [ 10*pD.2)
L A 12
ot + ox; Re \ Se¢ 0z;0x; |’ (125)

onde Re é o niUmero de Reynolds e Sc o niumero de Schmidt.
Para adimensionalisar as equacgoes (104), (117) e (118) consideram-se as seguin-
tes variaveis adimensionais:

—x P ~x% v; * v * T —~ 1_9 * v
:é) U‘j:U_Z)7 t :fota xj:fj7 p :p_07 vy :V_éa
=~ ?k T Vi MWk E
vy = o = e =2 MWy = L Ze=——, (126
k YF,I’ T CLXt Yk Vg K MWF © RTb ( )
=5 QVra
IQAZZS 1—ZS y *:—777
a t( t) Q CpMWFTa

onde Ze € o niUmero de Zeldovich, T, e T, a temperatura antes da queima e depois da
queima, AZ a variacao da fracao de mistura.

Fazendo respectivamente, o0 mesmo processo anterior obtemos as equacdes do
movimento, conservacao de massa das espécies e energia na forma adimensional,
representadas como:

a(pvi) | O(pviv;) L op , 190
_ it 127
ot Ox; (Ma)? Ox; " Re ox;’ (127)
Yy, ax 0V, = = —Ze
E = 7 822 + VFDCLYFYOGCL’]? T y (128)
oT  aX *T ~ - —Ze
5 = 7@ +vrHeDaYrYoexp ( T ) , (129)

sendo que Ma é o nUmero de Mach, Da é o nUmero de Damkodhler e He taxa de
liberagao de calor.



3 MODELAGEM COMPUTACIONAL

Quando trabalha-se com EDP’s é necessario determinar um método adequado
para aproximar os termos dessas equacoes no dominio discretizado, a fim de obter a
solugao numérica do caso em analise. Na dinamica dos fluidos computacionais (DFC)
0os métodos mais recorrentes e empregados sao: método de diferengas finitas (MDF),
método de volumes finitos (MVF) e o método de elementos finitos (MEF).

Neste trabalho é aplicado o método de diferencas finitas para resolver as equacoes
diferenciais. Este método foi escolhido por nao exigir grandes recursos computacio-
nais, por ser de facil implementacao e pelo dominio do caso estudado nao ser tao
complexo, pois, as técnicas de volumes finitos e elementos finitos sdo empregadas
para dominios mais elaborados.

3.1 Meétodo de Diferencas Finitas

O método de diferencas finitas usa expansdes em série de Taylor para aproximar
as derivadas contidas nas equacodes diferenciais por aproximacoes de diferencas fini-
tas e a seguir obter a solugao do problema para cada ponto do dominio discretizado
(FORTUNA, 2000). Portanto, esse método consiste nas seguintes etapas: discretizar
o dominio do problema; substituir as derivadas das equacoes por diferencas finitas
escritas em funcado dos pontos da malha (conjunto de pontos discretos no dominio),
resultando em um sistema de equacgdes algébricas, e apds resolver essas equacgdes
numericamente.

As equacodes governantes deste trabalho foram discretizadas utilizando esquemas
de diferencgas finitas progressivas e centrais de primeira e segunda ordens, depen-
dendo de cada termo presente nas equacoes. Para as derivadas temporais sao utili-
zadas aproximacgoes por diferencas progressivas de primeira ordem, definidas como:

8f fn+1 fn

o=+ O, (130)

Diferencas centrais sao empregadas para os termos das derivadas espaciais de
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primeira ordem nas equacodes, assim:

of Jivrjk — fic14k 9

SO Ik oA 131

ol ne o) (131)
of Jijrike = fij—1k )

) L Y R [ e N TN 132
of ik — fijr—1 5

|, = O (133)

Para as derivadas espaciais de segunda ordem, aproximacoes por diferencas cen-
trais de segunda ordem sao aplicadas, dadas por:

0 f _ fiv1jke — 2 ik + fic1k

— + O(Ax)?, (134)
ox? ik (Ax)? (Az)

an f‘j+1k_2f'jk+f‘j71k

—| === Rh SRR O(Ay)?, 135
ayz i (Ay)2 ( y) ( )
O*f Jigker = 2fijn + fijr

— = b b, b Az)?. 1
522 " (Az)? + O(Az) (136)

3.2 Descricao e Dominio do Caso em Estudo

Para a simulagdo numérica da chama difusiva de hidrogénio, considera-se a geo-
metria da camara de combustao semelhante ao modelo utilizado por Sandia National
Laboratories (BARLOW, 1996) para realizar testes e experimentos com chamas, na
qual diversos tipos de combustiveis ja foram testados, gerando resultados e dados
qgue servem de comparagao para trabalhos referentes ao mesmo ambito.

O sistema de combustao é constituido por uma camara retangular (Figura 1) de
dimensdes H = 1 e L = 11 no qual, em seu centro, na extremidade inferior, contém
dois cilindros concéntricos de raio interno 0,05 e raio externo 0,075. O combustivel
€ ejetado no cilindro de didmetro menor e no de diametro maior tem-se o pilot, no
qual sado posicionadas pequenas chamas com a finalidade de estabilizar a chama
do jato. O uso do pilot € uma das muitas técnicas existentes para estabilizacdes
de chamas difusivas turbulentas, pois ele ajuda a manter a chama fixada perto do
bocal do injetor do combustivel, evitando assim que possiveis instabilidades possam
acontecer durante o processo de combustao. A corrente de combustivel percorre uma
distancia [ = 0.5 até a saida do injetor, onde se encontra com o oxidante que é injetado
na parte exterior ao pilot, ocorrendo a reacao quimica.

Uma boa solugdo numérica para o escoamento depende do tipo de malha utilizada.
A obtencao de uma malha adequada pode se tornar um problema mais complexo do
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que calcular o escoamento do fluido (FORTUNA, 2000). Por isso, neste trabalho é
utilizada uma malha nao uniforme, formada por elementos retangulares e refinada na
regido de saida do combustivel e em relagao ao eixo central da camara de combustéao
na direcao x, como mostra a Figura 2.

o

z / | // :,/I
//f. ,/// !__._D_._.| /’.//'J/
| H | f./

L

Figura 1: Representagao tridimensional da camara de combustao

Fonte: Vaz (2010, p. 47)

Figura 2: Representacao tridimensional da malha utilizada

Fonte: Elaboragcao do autor
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3.3 Condicoes Auxiliares

Para resolver as equacoes governantes € necessario utilizar condi¢cdes auxiliares,
como condigdes iniciais e de contorno. As condigoes iniciais estabelecem os valores
das variaveis dependentes em um determinado instante de tempo, geralmente em
t = 0. Ja as condicoes de contorno determinam os valores das variaveis nas fronteiras
do dominio e também o fluxo da variavel. Por existir diversos tipos de condiges de
contorno, a escolha adequada dessas € um fator determinante para se obter uma
solucdo numérica adequada (FORTUNA, 2000).

Na entrada do dominio da camara, sao empregadas condicao de fronteira Dirichlet
para as componentes do campo de velocidade, fracao massica, fragao de mistura, etc.
Na saida da camara de combustdo sao usadas condi¢cdes de Neumann nula para as
variaveis mencionadas anteriormente. As condicdes iniciais e de contorno sao dadas
nas Tabelas 3 e 4 (PEREIRA, 2012).

Para t = 0, consideram-se as seguintes condicoes iniciais descritas na Tabela 3:

Tabela 3: Condigdes iniciais utilizadas na camara de combustao

Entrada do combustivel Entrada do oxidante Interior da cAmara de com-
bustao
Yu,(z,y,2,0) = 0,067 Yo,(z,y,2,0) = 0,2329 Y, (x,y,2,0) =0

Yo,(z,y,2,0) = 0,2329
YHQO(x7 Y, z, O) =0

Z(z,y,2,0) =1 Z(x,y,2,0) =0 Z(x,y,2,0) =0
vi(x,y,2,0)=1,5 vi(x,y,2,0)=0,01 vi(x,y,2,0)=0
ve(x,y,2,0) =0 ve(x,y,2,0) =0 ve(x,y,2,0) =0
v3(x,y,2,0) =0 v3(x,y,2,0)=0 v3(x,y,2,0) =0
p(z,y,2,0) =1 p(z,y,2,0) =1 p(z,y,2,0) =1
T(x,y,2,0)=1 T(x,y,2,0)=0,1 T(x,y,2,0)=0,1

Fonte: Elaboracgao do autor

As condigbes de contorno dadas nos limites da camara de combustao sao apre-
sentadas na Tabela 4:



Tabela 4: Condicdes de contorno utilizadas na camara de combustao

Paredes da camara de combustao

Saida da camara de combustao

6H2(;Ey,zt)—0 8H?(:By,zt)—O
aYH2O(m y,2,t) =0 8YH20(:L’ y,2z,t) =0
ao?(x y,2,t) =0 agx (r,y,2,t) =0
9Z (3, y,2,t) =0 92 (2,y,2,t) =0
vi(z,y,2,t) =0 D1 (z,y,2,t) =0
vo(x,y,2,t) =0 an 2(z,y,2,t) =
vs(x,y,2,t) =0 ‘9”3 5w,y 2,t) =

d—i’(x y,z,t) =0 p(x,y, z,t) =1

S (x,y,2,t) =0 5 (@,y,2,1) =0

Fonte: Elaboracao do autor
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4 RESULTADOS NUMERICOS

Neste capitulo apresentam-se os resultados numéricos obtidos por meio da me-
todologia apresentada no decorrer deste trabalho. Esses sdo comparados com 0s
resultados experimentais para uma chama difusiva de hidrogénio/nitrogénio (Hs/N>)
disponivel no Sandia National Laboratories, a fim de validar e analisar o comporta-
mento da solugdo numérica do problema.

A chama Sandia tem forma de jato, € nao confinada e composta por uma mistura
de 50% de hidrogénio e 50% de nitrogénio. O comprimento da chama, em geral, é
dado na forma adimensionalizada, e as distancias sao normalizadas em relacao ao
diametro da saida do jato de combustivel d (VAZ, 2010).

A simulacao numérica foi realizada utilizando um cédigo implementado e desen-
volvido em linguagem FORTRAN. Entre as principais vertentes de linguagens de de-
senvolvimento adotadas em programas numéricos, o FORTRAN é o mais difundido
nesse meio, e € uma linguagem conhecida por sua velocidade de execucao de cédigos
numéricos (MALISKA, 2004).

Cabe salientar que todos os resultados numéricos apresentados neste trabalho fo-
ram obtidos usando o cluster NEWTON do Centro Nacional de Supercomputacao (CE-
SUP) da Universidade Federal do Rio Grande do Sul (UFRGS). O cluster NEWTON
opera com o sistema OpenSUSE, versao 42.3, e conta com 6 unidades de processa-
mento, cada uma com 128 GB de RAM e 8 processadores quadcore AMD Opteron
8356, de 2.3 GHz de frequéncia.

Foram realizadas simulagoes com malhas tridimensionais de 257.499 e 387.549 pon-
tos, sendo essas refinadas nas direcoes longitudinais, verticais e transversais. O fator
de refinamento utilizado na direcao longitudinal (z) € 0,08 e para as direcoes verti-
cal e transversal sao usados fatores iguais a 0,9. O fator de refinamento menor em
x € devido ao fato que na regiao proxima a saida do combustivel e no eixo central
ocorrem os efeitos principais causados pela reacao quimica, como pode ser visto na
Figura 3, onde a cor vermelha representa o combustivel, a azul o oxigénio e as cores
intermediarias a reagao quimica.

Neste trabalho, considera-se um niimero de Reynolds no valor de 10* e passo de
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Figura 3: Fracdo de mistura em relagéo ao eixo axial

Fonte: Elaboragao do autor

tempo At = 10~*. As componentes das velocidades sdo v; = 1,5 € v, = v3 = 0; esses
e 0s demais valores para as variaveis foram apresentados nas Tabelas 3 e 4.

O inicio do processo quimico ocorre quando o combustivel € injetado na camara,
por meio da fragao massica Yy, = 0,067 e o oxidante por meio da fragdo massica Yy, =
0,2329. Entao, quando o combustivel entra em contato com o oxidante no interior
da camara, o processo de combustdo comeca pela reagao quimica dos elementos
presentes na mistura.

A seguir serao apresentados e comparados os resultados para a fragao de mistura,
a fragdo massica do combustivel e oxidante, assim como do produto, em relagao aos
eixos axial e radial.

4.1 Comparacao entre a fracao de mistura experimental e
numeérica

Inicialmente a fragao de mistura foi testada para as malhas com 257.499 e 387.549
pontos, sendo que a malha mais refinada, ou seja, com maior nimeros de pontos,
apresentou melhores resultados, conforme pode ser observado na Figura 4.

Nota-se um decrescimento da fragao de mistura em relacao ao eixo axial. Isso
ocorre porque o combustivel mistura-se com oxigénio e a medida que o processo de
combustao progride e o combustivel vai sendo consumido, diminuindo seu nivel na
mistura para valores cada vez maiores em x, quase zerando seu valor para a extremi-
dade da chama.

A malha com 257.499 pontos apresentou uma diferenga significativa em todo o seu
comportamento, quando comparado com o resultado experimental. Ja, com a malha
de 387.549 pontos essa diferenca foi menor, representando melhor o comportamento
da fracao de mistura ao longo do eixo x, sendo que apenas na extremidade da chama
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Figura 4: Fragao de mistura em relagao ao eixo central da camara de combustao

Fonte: Elaboragao do autor

ocorre um decréscimo mais acentuado em relacdo ao experimental.

Os resultados que seguem sao todos dados utilizando a malha de 387.549 pontos,
pois esta apresentou resultados mais satisfatérios, quando comparado com os da-
dos experimentais. Simulagdes utilizando malhas ainda mais refinadas apresentaram
comportamentos similares, porém foi necessario muito mais tempo de computacgao.
Desta forma, estas nao serao apresentadas neste trabalho.

Na Figura 5, tem-se a fracdo de mistura na secgdo radial para x/d = 20. Os
resultados apresentam uma pequena diferenga tanto no inicio e no final da curva. O
decréscimo da fragdo de massa esta adequado, pois o nivel de combustivel tende a
cair conforme vai sendo consumido, e quanto maior o valor do raio, menor o volume
do combustivel.

Para =/d = 40, a fragdo de mistura comega com 21% decaindo ao longo da se¢ao
radial, conforme mostra a Figura 6, na qual os resultados apresentam maior dis-
crepancia entre z/d = 1 e x/d = 5. O comportamento de decrescimento da solugao
numérica para a fragao de mistura é devido a presenga da viscosidade turbulenta, pois
esta aumenta em relacao ao eixo radial, onde seus efeitos sao significativos e o refi-
namento da malha é menor. Conforme VAZ (2010) nas regides onde a malha é mais
grossa os efeitos da viscosidade turbulenta tendem a ser maiores, gerando um erro
maior nesta aproximagao.
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Figura 5: Fragao de mistura em z/d = 20

Fonte: Elaboragao do autor
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Figura 6: Fracdo de mistura em x/d = 40

Fonte: Elaboracao do autor
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4.2 Comparacao entre as fracoes massicas experimentais e
numeéricas para os reagentes

Conforme esperado, a fragdo massica do combustivel inicial apresentada no
grafico da Figura 7 é Yy, = 0,067. A medida que o combustivel vai sendo consumido
durante a reacao, a fracdo massica do combustivel vai decrescendo até ser quase que
totalmente consumida, ficando apenas uma quantidade infima, ndo sendo suficiente
para manter o processo de combustdo em que a chama é extinta. E notavel que o fluxo
do combustivel da solucdo numérica decai mais lentamente do que a solucao expe-
rimental ao longo do eixo axial; logo o comportamento da fragdo massica numérica
esta adequado com o resultado numérico da fragao de mistura.

Ja para z/d = 20 a fragdo massica da solugdo numérica € um pouco maior do que
a experimental, sendo que seus valores apresentam uma discrepancia entre r/d = 0
e r/d = 2; a partir deste ponto a diferenga entre os resultados comecga a diminuir
conforme mostra a Figura 8.

Para valores maiores que z/d = 40, os resultados numéricos e experimentais apre-
sentam diferengas consideraveis e quanto maior for x/d essa diferenga € mais signifi-
cante. Na Figura 9 entre r/d = 0 e r/d = 2 o nivel da fragdo massica experimental &
menor em relagdo ao numérico, concluindo-se que o combustivel estd sendo consu-
mido nesse intervalo mais lentamente na solugao numérica.

e o o Experimental
—_t—= Numdrico

0.064

0.05 4

0.04 4

Hy

0.034

0.02+

0.014

0 5 10 15 20 25 30 35 40 45 50 55 60 65 7O
r/d

Figura 7: Fragdo massica do combustivel H, ao longo do eixo central da camara de combustao

Fonte: Elaboragao do autor
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Figura 8: Fragao massica do combustivel H; em x/d = 20

Fonte: Elaboragao do autor
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Figura 9: Fragao massica do combustivel H, em z/d = 40

Fonte: Elaboracao do autor
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Enquanto o nivel de combustivel diminui durante a reagao, o nivel de oxidante
tende a aumentar gradualmente para que aconteca a combustao, porque sem oxigénio
essa nao acontece. A Figura 10 mostra a evolugao da fracdo massica do oxidante, no
qual a solugao numeérica comega com um nivel maior de oxigénio do que a experimen-
tal. No final ambas solugdes tem a mesma quantidade de fragcdo massica do oxidante.

Na Figura 11 a diferencga entre as solu¢des é muito grande para a posigao x/d = 40.
Nessa posicao a chama esta em seu estado bem desenvolvido, na qual a presenca
de combustivel ja € minima e a reacao esta em seu estagio intermediario, conforme
mostra a Figura 4.
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Figura 10: Fragao massica do oxidante O, em z/d = 20

Fonte: Elaboragao do autor
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Figura 11: Fragao massica do oxidante O, em z/d = 40

Fonte: Elaboracao do autor
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5 CONCLUSOES E PERSPECTIVAS

Para realizar a simulagdo numérica de uma chama difusiva de hidrogénio no in-
terior de uma camara de combustao, estudou-se as equacdes basicas necessarias
para resolver o escoamento, como as equacdes de Navier-Stokes, juntamente com
as equacles de fracao de mistura, conservacao da massa das espécies quimicas e
energia. O uso dessas equacgoes possibilitaram analisar o escoamento quimico e a
combustao, no interior da cdmara da combustao, para diferentes variavéis como a
massa das espécies, o fluxo do combustivel, do oxidante, entre outras.

Foram realizadas algumas consideragoes e hipéteses para as equagdes e 0 esco-
amento, como considerar o nimero de Mach baixo, a pressao constante e auséncia
de forcas da gravidade e radiacao. Essas simplificacdes foram necessarias para dimi-
nuir o grau de complexidade do problema, com o intuito de facilitar o processo para
a simulacao numérica, ja que o sistema das equacodes é rigido devido a presenca de
diferentes escalas temporais no escoamento.

Devido ao alto grau de turbuléncia que o escoamento apresenta, durante seu de-
senvolvimento foram necessarios métodos para tratar as flutuacoes contidas no fluxo,
como LES, e também para tratar a parte quimica da chama, como a técnica Flamelet.
Precisou-se adimensionalizar as equagoes para reduzir o nimero de parametros en-
volvidos no processo da combustao, auxiliar na identificagao de forcas dominantes e
diminuir as diferengas de ordem de magnitude das escalas.

Outro método utilizado foi o de diferencas finitas para discretizar o dominio do
problema, a fim de obter a solugao numérica. Todas as técnicas utilizadas para mo-
delagem do problema da chama difusiva de hidrogénio contribuiram para obter os
resultados com menos custo computacional. Assim essa formulacao possibilitou de-
senvolver uma metodologia numérica capaz de determinar as quantidades como a
fracao de mistura e massica dos elementos quimicos contidos no processo.

Os resultados numéricos e os experimentais ao serem comparados apresentaram
discrepancias em certas posi¢cdes da chama, conforme apresentado nas figuras. Estas
diferengas podem ser acentuadas devido ao uso de métodos numéricos e técnicas
de simplificacdo para obter a solucao do problema proposto. Cabe destacar que o
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mecanismo utilizado € um mecanismo reduzido de apenas um passo que representa
0 processo de reagao quimica do hidrogénio. Sabe-se que quanto mais passos um
mecanismo quimico tiver, melhor e mais completo sera o seu resultado.

Uma proposta futura deste trabalho sera estudar mecanismos de hidrogénio com
mais passos para verificar o comportamento da solugao numérica. A partir de chamas
comuns, como a de hidrogénio, € possivel assimilar melhor como ocorre o processo
de combustao em outros combustiveis, como exemplo o metano, o metanol e o etanol,
entre outros.

Portanto, este trabalho tem a pretensao de auxiliar e contribuir para entender
melhor como acontece o fenébmeno da combustao em chamas difusivas para com-
bustiveis de grande relevancia, desde os que apresentam cadeias simples até as mais
complexas.
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