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RESUMO

Neste trabalho apresenta-se um estudo analitico e numérico de uma
chama difusiva turbulenta de metano. Sob a hipdtese de baixo ntimero de Mach,
desenvolve-se as equagoes de balango das espécies quimicas (oxigénio, combustivel,
dioxido de carbono, vapor d’agua), fragao de mistura, temperatura e quantidade de
movimento. Usa-se o modelo Flamelet para desenvolver o trabalho com uma chama
difusiva turbulenta. Solucoes analiticas sao desenvolvidas pela autora, de modo a

compreender os mecanismos nao lineares existentes e validar a solu¢cao numérica.

A Simulac¢ao em Grandes Escalas (LES) é requisitada para representar
o fluxo turbulento. Na simulacao numérica adota-se o método de diferencas fini-
tas com um sistema nao oscilatorio do tipo TVD (Total Variational Diminishing),
considerando um dominio tridimensional do tipo paralelepipedo, com condicoes de
contorno de Dirichlet e Neumann. Os resultados analitico e numérico da tempera-
tura, fracao de mistura e fracdo de massa das espécies sao comparados com dados

experimentais encontrados na literatura.
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ABSTRACT

This work presents an analytical-numerical study of a turbulent diffu-
sion flame of methane. The low Mach number flow hypothesis is assumed, to develop
the balance equation of the chemical species (oxygen, fuel, carbon dioxide, water
vapour), mixture fraction, temperature and momentum. The Flamelet model is
employed to model the turbulent diffusive flame. Analytical solutions are developed
by the author, to understand the mechanisms of the nonlinear effects and to validate

the numerical solution.

The Large Eddy Simulation (LES) is used to capture the turbulent flow.
In the numerical simulation, the finite difference method based on a non oscillatory
TVD, Total Variational Diminishing scheme, assuming a three-dimensional paralle-
lopiped domain, with Dirichlet and Neumann boundary conditions, is adopted. The
analytical and numerical results for the temperature, mass fraction and mixture

fraction are compared with experimental data in the literature.



1 INTRODUCAO

Em um mundo onde mais de 80% da transformacao de energia provém
da combustao, a eficiéncia, otimizacao e reducao de poluentes de varios tipos de
queimadores e maquinas, sao assuntos de importancia primaria para a comunidade
cientifica. A combustao é utilizada para produzir energia elétrica, para acionar os
meios de transporte, nas industrias de producao de energia, na propulsao de foguetes,
em sistemas de prevencao de incéndios, no controle de poluentes e no processamento

de materiais, dentre outros.

Atencao particular é dedicada a combustao turbulenta, por causa do seu
papel fundamental em aplicacoes industriais para transformacao de energia. A com-
bustao de gases como o metano ainda é um dos recursos principais de energia diaria,
enquanto o interesse em combustao de hidrogénio esta aumentando, apontando na
direcao da producao de energia mais limpa, sem produtos de reagao baseada em
carbono. Se por um lado as industrias pressionam por maior eficiéncia, por outro
lado os 6rgaos sanitarios e ecologistas querem o desenvolvimento de processos mais

limpos com menos emissao de poluentes.

Os processos de combustao podem ser divididos em pré-misturados, nao
pré-misturados e parcialmente misturados [18|. Este critério depende da maneira
como os reagentes sao introduzidas na zona de combustao. Chamas do tipo pré-
misturadas sao as que o combustivel gasoso e o ar misturam-se antes da ignicao,
e chamas sem pré-mistura sao as que o combustivel gasoso e o ar encontram-se no
instante da combustao, ou seja, na zona de reacao [36]. A esta segunda classe de
chamas os autores Burke e Schumann tém aplicado o termo “Chamas Difusivas”.
Burke e Schumann [10] estabeleceram, em 1928, um modelo de chama sem pré-
mistura baseado na hipotese de que o tempo de mistura é muito pequeno, o que
implica em uma cinética muito rapida e uma espessura de chama muito fina. Tanto
as chamas pré-misturadas e as sem pré-misturas podem ser ainda classificadas como

laminar ou turbulenta, dependendo do regime de fluxo de gés.



As chamas difusivas sao usadas em industrias de queimadores a 6leo e
a gas, motores a diesel e na maioria das turbinas a gas devido a facilidade com que
tais chamas podem ser controladas. Uma vez iniciadas, elas tendem a permanecer
ancoradas ao queimador sob as mais variadas circunstancias, estabilizando-se natu-
ralmente na camada cisalhante entre o combustivel e o oxidante por nao poderem se
propagar de um lado para o outro, enquanto que as pré-misturadas tém sua veloci-
dade de propagacao caracteristica e, quando se alimentam da mistura fresca (gases
nao queimados), elas tendem a se propagar para dentro do tubo (queimador) ou
apagar. Para iniciar uma chama difusiva algum tipo de agente ignitor, uma faisca

elétrica ou uma chama piloto, deve ser aplicada a camada de mistura.

O processo de combustao envolve diversas reacoes quimicas que liberam
energia, na forma de calor e luz. As principais reacoes desse processo ocorrem entre
os componentes do combustivel e o oxigénio do ar atmosférico, ou ar de combustao.
Entretanto, outras reacoes sao possiveis, como entre os componentes do ar ou entre
os componentes do proprio combustivel [27]. A combustao é geralmente rapida com-
parada com a mistura molecular, acontecendo em camadas menores que as escalas
tipicas de turbuléncia [31]; a espessura de uma frente de uma chama tipica é de
menos de 0,2 mm. Nesta camada encontram-se altos gradientes de temperatura e a
diferenca de temperatura entre gases quentes e gases frios é da ordem de 5 a 7; geral-
mente as taxas de reacao e mistura sao muito sensiveis em relagao a temperatura

140].

Na maioria dos mecanismos praticos de combustao o escoamento é tur-
bulento, o que aumenta consideravelmente o grau de dificuldade do tratamento
destes casos. Em simulacoes numéricas da combustao, véarias escalas de tempo e
de comprimento devem ser levadas em consideracao; a disparidade do tamanho das
escalas em um queimador diferem consideravelmente. Por exemplo, o queimador
tem comprimento da ordem de 1 m, os vortices contendo energia tem diametros da
ordem de 1-10 c¢m, os voOrtices na mistura sao da ordem de 1-10 mm, a espessura

da chama tem dimensoes que variam entre 10-100 um e o livre caminho médio das



iteracoes moleculares sao muito pequenos, da ordem de 1-10 nm. Além disso, a dis-
paridade de escala de tempo é também muito grande [36], assim todas as escalas

devem estar bem determinadas para obter uma solucao matematica adequada.

Para resolver chamas difusivas turbulentas sao encontrados varios mo-
delos na literatura [15, 43, 28, 29, 49]. Alguns modelos empregam a formulacao
baseada na fracao de mistura para o fluxo junto com o modelo Flamelet para a
quimica. A idéia béasica do modelo Flamelet é considerar uma chama turbulenta
como um conjunto de pequenas chamas laminares [32], localizadas na vizinhanga de

uma superficie estequiométrica [11].

Os elementos quimicos iniciais contidos no combustivel sao conservados
durante a combustao e podem ser calculados pela fracao de mistura [25]. A fracao
de massa dos elementos nao é alterada pelo processo reativo, ela é alterada pela
mistura e tal é governada por difusao. A fracao de mistura axial decresce em uma
chama similarmente como a velocidade [1, 14]; tal velocidade decrescente depende

da mistura, o que indica a evolucao do fluxo turbulento.

A modelagem de chamas difusivas na maioria das vezes é feita através
das equagoes de Navier-Stokes juntamente com equacoes difusivas-convectivas para
as espécies quimicas e temperatura. Este modelo forma um complexo sistema de
EDP’s acopladas e nao lineares, para o qual, solu¢oes analiticas sao muito pouco

conhecidas.

A simulacdo numérica continua sendo uma das principais ferramen-
tas para analisar e, consequentemente, otimizar processos de combustao, uma vez
que experimentos sao muitas vezes de dificil realizacao. As principais ferramentas
numéricas usadas, nos dias atuais, para a simulacao de escoamentos turbulentos em
combustao sao: DNS (Direct Numerical Simulation), LES (Large Eddy Simulation)
e RANS (Reynolds Averaged Navier-Stokes equations). LES é uma técnica numérica
utilizada para resolver as equacgoes diferenciais parciais que regem o fluxo de fluido

turbulento. Foi formulada no final dos anos 1960 e se tornou popular nos tltimos



anos. Enquanto o método RANS fornece uma “média” de resultados, LES é capaz de
prever caracteristicas de fluxo instantaneas e resolver estruturas de fluxo turbulento
[13]. Isto é particularmente importante em simulagbes envolvendo reagdes quimicas,
tais como a queima de combustivel em um motor. Na Simulacao Numérica Direta
(DNS), a fim de garantir que todas as estruturas importantes da turbuléncia sejam

capturadas, o dominio em que a computacao é realizado é geralmente pequeno [16].

1.1 Objetivo do trabalho

O objetivo deste trabalho consiste em simular numericamente uma
chama difusiva de metano, através da solucao das equagoes reativas de Navier-
Stokes, que representam o escoamento de combustivel e ar, além de uma equacao
para a fracao de mistura, fracao de massa e temperatura. A simulacao computa-
cional considera um plano tridimensional e os resultados obtidos numericamente sao
comparados com uma solucao analitica desenvolvida para as equagoes do modelo
Flamelet Lagrangeano, e com dados experimentais disponiveis com a finalidade de

validar a mesma.

1.2 Descricao dos préximos capitulos

No capitulo 2 seré apresentada uma descricao detalhada da formulagao
no processo de combustao, apresentando-se o desenvolvimento das equacgoes de ba-
lanco para a quantidade de movimento, massa, espécies e energia, considerando uma,
reacao quimica de um passo. Para a simulacao do escoamento turbulento utiliza-
se LES, juntamente com o modelo de Smagorinsky para a viscosidade turbulenta.
O modelo Flamelet é utilizado para simplificar as equacoes da fracao de massa e

temperatura.



O capitulo 3 apresenta o desenvolvimento de solugoes analiticas para
as equacoes do modelo Flamelet, estas incluem a fracao de massa do C'Hy, Oy, CO,

e HyO, além da temperatura.

O capitulo 4 inicia com a discretizacao das equagoes governantes pelo
método de Diferencas Finitas, e em seguida a obtencao da malha computacional e

condicoes iniciais e de contorno apropriadas para este fenomeno de combustao.

No capitulo 5 os resultados sao apresentados em graficos com suas prin-
cipais caracteristicas comparadas com resultados analiticos e experimentais disponi-
bilizados pela Sandia National Laboratories [4]. A chama Sandia D ¢ utilizada para

comparacao.

No capitulo 6 apresentam-se as principais conclusoes desta dissertacao

e propoe-se alguns trabalhos futuros.



2  FORMULACAO

A estrutura e as propriedades de uma chama dependem do tipo de
mistura entre o combustivel e o oxidante. As chamas difusivas sao descritas por um
escalar conservativo, que é quimicamente independente (nao reagente); esta variavel
¢ chamada de fragdo de mistura (Z) [31]. Z é um escalar conservativo que calcula
o nivel de mistura entre o oxigénio e o combustivel que muda devido a difusao e a

CONVECcao.

Neste capitulo, apresenta-se o desenvolvimento das equacoes de balan-
¢o para a quantidade de movimento, massa, espécies e energia, considerando uma

reacao quimica de um passo e formulagao a baixo namero de Mach [13].

2.1 Variaveis de interesse

A fracdo molar é uma maneira de representar a concentracao das int-
meras espécies quimicas presentes na mistura. O nimero de moles da espécie k é

denotado por ny e a soma destes é o nimero de moles do sistema
n
ng = E Nk (2.1)
k=1

Para cada componente k, a fracao molar X, é o nimero de moles ny

dividido pelo nimero de moles do sistema ng, isto é,

Ny

Xy, = (2.2)

N

A massa my de todas as moléculas da espécie k esta relacionada com o
nimero de moles por

my = Wing, (2.3)

onde Wy é a massa molar da espécie k.



A massa total para todas as espécies na mistura é
n
m = Z M. (2.4)
k=1

A fracao de massa da espécie k é representada pela razao de sua massa

com a massa total do sistema por

Y, = (2.5)

Logo, obtemos a relacao entre a fragao molar e a fracao de massa

onde W é a massa molar média em ntimero, dado por
-1
n
>
%%
k=1 ' F

W= (2.7)

Enquanto a massa das espécies muda devido as reacoes quimicas, a
massa dos elementos é conservada. Denotamos por m; a massa de todos atomos do
elemento j contido em todas moléculas do sistema. Se ax; ¢ o nimero de atomos
do elemento j em uma molécula de espécie k£ e W, é a massa molar desse atomo, a

massa de todos dtomos j no sistema é
ap; W,
m; = Z —Z Ly, (2.8)

com a fracao de massa do elemento j representada por

ZJ = — = WJ;aijk J = 1727 - T, (29)

m

onde n, é o nimero de elementos no sistema. Das definicdes acima segue que

En:Xk:L zn:Yk:L iZJ:L (2.10)
k=1 k=1 j=1



2.2 Estequiometria

Equagoes que descrevem reacoes quimicas como C'O + %Og — COs sao
baseadas no principio de conservagao dos elementos durante a reacao [23|. Formal-

mente uma equacao de reacao pode ser escrita da forma

> My =Y VM, (2.11)
k=1 k=1

onde Mj, representa o simbolo quimico para a espécie k, v, é o nimero de moles
da espécie k que aparece como reagente e v, é o nimero de moles da espécie k que
aparece como produto. Espécies que nao sdo reagentes tem v, = 0, e aquelas que

nao aparecem como produto tem v} =

A equacao (2.11) implica que se v}/ > v, entao sao formados v} — v,

moles de My; sendo desaparecem (v, — v}/) moles de Mj.

Exemplo: Considere a reacao CO + %Og — COs, onde

M, =CO
My = O,
M; = COq
entao,
vi=1 v/ =0
vVh=15 1) =0
vy=0 v§=1
assim,

vi —vi =1 mol de CO; é formado, Ang =1

vy —v{ =1 mol de CO desaparece, Any; = —1

/

v — v = % moles de C'Oy desaparecem, Any, = —%

Tem-se a seguinte relagao (a ser usada posteriormente):

Am ATLQ An3

1 r ] ’:

Denominamos um novo coeficiente estequiométrico vy, = v), — .



A estequiometria descreve a producao molar e o consumo de cada es-

pécie. A variacao do nimero de moles da espécie k para a espécie 1 é

d
e _ e (2.12)
dnl 1%}
com a equagao (2.3) a relacao entre as massas parciais torna-se
dm v W,
Tk (2.13)

dm1 1%} W1 .

Visto que a massa total do sistema é independente da reacao quimica
(embora o nimero de moles dependa da reacdo), a relagio entre as fragoes de massa

é

dY}g Vka

— = . 2.14
in V1W1 ( )

A mistura ar-combustivel é chamada estequiométrica se a relagao com-
bustivel - oxigénio é tal que ambos sao completamente consumidos formando C'O,
e HyO. Por exemplo, uma reacao global que descreve a combustao de um hidrocar-

boneto C,, H,, (subscrito F) é
V}:OmHn + V/0202 = ngo2002 + V};QOHQO, (215)

e os coeficientes estequiométricos sao

n n
r r "o " o
vp =1, Vo, =M+ T Voo, = M, V0 = 5 (2.16)

onde v}, pode ser escolhido arbitrariamente como unitario. A mistura estequiométrica
requer que a relacao de nimeros de moles de combustivel e oxigénio na mistura nao

queimada seja igual a relacao dos coeficientes estequiomeétricos

no v/
2,U O2
—=| ===, (2.17)
Npay lst Vi
ou em termos de fragao de massa
/
Youu| _ voulVo. _ (2.18)
YF,u st V};WF ’

onde v é chamado de razao de massa estequiométrica.
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Integrando a equagao (2.14), substituindo £k = Oy e 1 = F entre o estado

inicial nao queimado (subscrito u) e algum estado posterior, temos a seguinte rela¢ao

9 dYp, ([ dvp
,— — /—, (2.19)
O2,u V02W02 Fu VFWF
logo,
YOQ - YOQ,’U, _ YF - YF,u (2 20)
1/62 W02 V%WF ’ ’

que pode ser escrita da forma

l/YF — Y02 = VYF,u - YOg,u' (221)

2.3 Fracao de mistura

Em um sistema, onde uma corrente de combustivel (indice 1) com fluxo
de massa 1, é misturado com a corrente do oxidante (indice 2) com fluxo de massa
mo, a fracao de mistura representa a fracao de massa da corrente de combustivel na
mistura

1y

Z = (2.22)

my + My
A fragao de massa local Y, do combustivel nao queimado é uma fracao

do combustivel original, logo

Yiu=YriZ, (2.23)
onde Yy, representa a fragao de massa inicial do combustivel; similarmente, temos
que (1 — Z) representa a fragdo de massa do oxigénio

Yo,u = Y0,(1 = Z), (2.24)
onde Yo, ; corresponde a fracao de massa inicial do oxigénio.

Introduzindo (2.23) e (2.24) em (2.21) obtemos a fragao de mistura

l/YF — Y02 —|— YOg,i

7 =
VYF,z’ + Yow;

(2.25)
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Na mistura estequiométrica, Yo, , = 0 e Yp, = 0; logo pela relacao
(2.21) temos Yo, = vYr onde obtemos da equagao (2.25) a fragdo de mistura este-
quiométrica

Zy = [1 + —} 71. (2.26)

Se Z < Zg, tem-se pouco combustivel e a mistura é chamada de pobre.
Entao, a combustao termina com todo o combustivel consumido, Yz, = 0 na queima
gasosa (indice b). O restante da fracdo de massa do oxigénio na queima é calculado

de (2.25). Temos entao

Z
Zst

YOz,b = YO%%’ (1 — ) 7 < Lg. (227)

Similarmente, se Z > 7, tem-se uma mistura rica em combustao que

termina com todo oxigénio consumido, Yo, ; = 0, conduzindo a

J —
Yy = Vi, ( — t> Z > Zg. (2.28)
— List

Para os hidrocarbonetos considerados, a fracao de massa dos elementos

resultante na queima da mistura sao

We

Zo =m—VYpa 2.29

o =myVr, (2.29)
W

gy =n—7Yr, 2.30

=Y (2.30)

Zo = Yo, u (2.31)

Como os elementos sao conservados durante a combustao, para a queima

gasosa estes tornam-se:

We We
ZC = mWFYEb + W002 Y0027b (232)
Wh Wy
ZH = TLWFYFJ) + QWH207bYH2O’b (233)
Wo Wo Wo
Zo = QW_()QYOQJ) + QWC()Q,b Yco,p + Wron Y0 (2.34)
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que, com Vi, = YpiZ e Yy = 0 para Z < Zy, e Yy = Vi (%) para Z > Zy

produzem
A
Z<Zg: Yoo,p = YCOQ,stZ_ (2.35)
st
Z
Yo = YHgO,stZ_ (2.36)
st
1-7Z
Z2>Zg: Yoo, = Yoo, (2.37)
1—-7,
1-7Z
Y; = Y .
Hs0.b 207 (2.38)
onde
%%
Yeosa = Vi Zu? (2.39)
F
HWHQO
Y05 = YriZs . 2.4
Hy0,st il (2.40)

Em geral, para calcular a fracao de massa de qualquer produto como

CO, H50 e outros usa-se a relacao entre as fracoes de massa

dYrp dYy

= — 2.41
VFWF Vka" ( )

onde k = produto. Integrando entre o estado inicial ndo queimado (indice u) e

algum estado posterior resulta

YF - YF,u o Yk - Yk,u

= 2.42
vWFp VWi (2.42)

onde Y}, = 0 devido ao fato que antes da queima nao existe produto.

Vka
Y, =— Yr —Yr,). 2.43
K VFWF( = Yru) (2.43)
Considerando Yr, = Yr;Z temos que, se Z < Zy, Yr = 0 e assim,
v Wi,

Y, =Yr,———7 2.44
k Fii VFWF ) ( )

se 7 > Zy, Yp = Virg (44 ) entiio

Vka 1-Z
Yi = YiiZ, . 2.45
= Yozt (1) (2.45)
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il \YF.b

Figura 2.1: Perfil de Yr e Yp, antes da queima (esquerda). Perfil de Yr, Yo,, Yoo,
e Yi,0 depois da queima (direita) [30].

2.4 Conservacgao da energia durante a combustao

A primeira lei da termodinamica descreve o balanco entre diferentes

formas de energia e com isso define-se a energia interna [12]
de = dq + dwg, (2.46)

onde dq é a transferéncia de calor na parte circundante, dwg é o trabalho realizado

pelo atrito e de é a variacao da energia interna.

A entalpia especifica h esta associada a energia interna especifica e por
RT
h:e—i—pV:e—i—W, (2.47)

onde V = 1/p é o volume especifico e p é a pressao.

Da definicao de entalpia tem-se
de + pdV = dh — Vdp = dq + dwg, (2.48)
onde pdV é o trabalho devido & variacao volumétrica.

Em um sistema de varios componentes quimicos, a energia interna es-

pecifica e a entalpia especifica sao as somas medidas com base na massa pela quan-
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tidade especifica de todas as espécies.
k=1 k=1

Para um gas ideal a entalpia especifica parcial é relacionada com a

energia interna especifica pela relacao

RT
hp = — 2.50
k= €+ W ( )

e ambos dependem somente da temperatura. A relacao entre a temperatura e a

entalpia especifica é dada por

T

h,k = hk,ref + / Cpde, (251)
Tref

onde ¢, € o calor especifico e hy ¢ € a entalpia de referéncia na condigao da tem-

peratura de referéncia 7,..r, que pode ser escolhida arbitrariamente; frequentemente

Tref = 0K ou Trep = 298.16 K sao usados. A entalpia molar parcial é
H, = Wihs (2.52)

e a dependéncia da temperatura torna-se

T
Hy = Hypep + / CprdT, (2.53)
T’ref
onde
Cpk = chpk- (254)

Num sistema de varias espécies quimicas, o calor especifico a pressao

constante na mistura é

&= Yicp. (2.55)
k=1

As entalpias de referéncia dos produtos da combustiao como do CO; e
do H,0 sao tipicamente negativas. A dependéncia da temperatura de Cp;, e Hj, pode
ser calculada pelos polinomios da NASA [9]. Para uma mistura diluida (pobre), ¢,

depende somente da temperatura e nao da composi¢ao da mistura [8].
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2.5 Temperatura adiabatica da chama

Vamos considerar a primeira regra para um sistema adiabatico (dg = 0)
na condigao de pressao constante (dp = 0) e desconsiderar o trabalho realizado pelo
atrito (dwg = 0). A equagdo (2.48), com dh = 0, pode ser integrada do estado nao

queimado ao estado queimado, resultando

hu = hy, (2.56)
ou
> Yiuhww = Yishis, (2.57)
k=1 P

com a dependéncia da temperatura e a entalpia especifica (2.51); esta pode ser
escrita como
n Tb T
> Yiw = Yeo) e = / Cppd] — / CpudT (2.58)
k=1 Trey Trey
onde as capacidades de calor especifico sao as da mistura, sendo calculadas em

funcao da fracao de massa antes e depois da queima do gés, respectivamente por

CILU = Z Yk,ucpk (T), Cp,b = Z Yk,bcpk(T). (259)
k=1 k=1

Para uma reagao global de passo tinico, o termo esquerdo de (2.58) é

calculado integrando (2.14), assim

I/ka
Vi — Yiy) = (Yiy — Yiy) 2k 2.60
Yew = Yip) = (Yru — Yrp) W (2.60)
tal que
Y Ve = Yo hires = (F—WFQ > viWihire, (2.61)
k=1 VEWF o

onde é conveniente a definicao do calor da combustao como
n n
Q = — Z l/kahk = — Z l/ka. (262)
k=1 k=1
Esta quantidade varia pouco com a temperatura e ¢ muitas vezes igual a

Qref = — Z ViH ref- (2.63)
k=1
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Por simplicidade considere T;, = T,.; e assuma c,; aproximadamente
constante. Para a combustao no ar, a contribuicao do nitrogénio é dominante no
célculo de ¢,;. A aproximacao do calor especifico da queima gasosa na mistura
estequiométrica é ¢, = 1.40kJ/kgK [36]. Assumindo ¢, constante e Q = Qef,

a temperatura adiabatica da chama para uma mistura (Y, = 0) é calculada por

(2.58) e (2.61) com vp = —1} e resulta em
T Y u
T,—T, = Q# (2.64)
VW
Para uma mistura rica, a relacao (2.60) deve ser substituida por
v Wi
Yiu—Yen) = Yo,u — Yooo) ——, 2.65
Y = Yip) = (Yoou — Y0, oo, (2.65)
e similarmente para o consumo completo do oxigénio (Yo, = 0) obtém-se
re Y u
T, — T, = Q,f—o (2.66)
CpI/O2W02

As equagoes (2.64) e (2.66) podem ser expressas em termos da fragdo
de mistura pela introducao de (2.23) e (2.24) e escrevendo a temperatura da mistura

antes da queima por [31]
T.(Z) =T, — Z(T> — Th), (2.67)
onde T é a temperatura da corrente de oxigénio e 7} a temperatura na corrente

de combustivel. A equacdo (2.67) descreve a mistura das duas correntes com c,

assumido como constante. As equagoes (2.64) e (2.66) resultam na forma

QrefYFl
TW2)="T,Z ——7, 2.68
(2) = Tu2) + S (2.65)
QrefYOg2
T(Z2)=T,Z2)+ ————(1 — 2). 2.69
2) = Tu(2) + 1= 2) (269

onde a equacdo (2.68) é definida para Z < Zg, e a equagdo (2.69) para Z > Zg.

2.6 Balanco de massa

Para a dedugao da equagao da conservacao da massa total, consideram-

se que as espécies M, estao sendo produzidas ou consumidas em todos os pontos
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do dominio. Além disso, considera-se um volume fixo V' (com superficie S e normal
exterior unitaria 77). Assim, pela lei de conserva¢do de uma propriedade: a taxa
liquida da propriedade que cruza as fronteiras mais a taxa de acimulo da propriedade
no volume de controle é igual a taxa de geragao da propriedade no volume de controle
[22]; desta forma

/pkﬁk.ﬁdS—i— a;’“ AV = /wk av, (2.70)
S

onde uy é o campo velocidade da componente quimica My, ppty é o fluxo de massa
através da fronteira e wy é a taxa de reacdao. Aplicando o teorema de Gauss da
divergéncia, obtém-se

3Pk

dV = / V- pkuk) dV + / wy, dV. (2.71)
ot g

Considera-se um volume arbitrario, obtendo

apk

= TV (i) = v (2.72)

Define-se a velocidade média por
I
= - Z PrUL- (273)
Pi=

Apesar da massa de cada espécie estar variando, a massa total per-

manece constante, entao

N
> iy =0. (2.74)
k=1

Somando-se as N equagoes em (2.72), encontra-se

dp

o+ V(o) =0, (2.75)

que é denominada equacao da conservacao da massa. Pode-se escrevé-la também da

seguinte forma
Dp
Dt

onde D/Dt representa a derivada material. Note que a equagao da conservacao

+pV -0 =0, (2.76)

da massa para fluxos reativos é a mesma para fluxos nao-reativos, uma vez que a

combustao nao cria nem destroi massa.
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2.7 Balanco da quantidade de movimento

O principio da conservagao da quantidade de movimento requer que
a soma das forcas de volume e das forcas de superficie seja igual a variagao da

quantidade de movimento no volume V.

D - = _
B pvdV /Vp;ykfkdv+/5¢-nd5, (2.77)

onde fr € a forca externa atuando sobre a espécie k e ¢ é o tensor tensao que

descrevemos a seguir. Do teorema de divergéncia de Gauss, obtém-se

Dv; 8¢
‘d Y fri 4 2.78
P Dt / p E kfki + (2.78)
Como V é arbitrario, tem-se
Du; 0p;;
. Yi fri iy 2.
Por =P Ek kS + Dz, (2.79)

Supondo um fluido newtoniano, temos a seguinte equacao constitutiva
Gij = 0ij — Poij, (2.80)
onde p é a pressao estatica e o tensor viscoso pela Lei de Newton é dado por

ov; 81)] (%k

sendo p a viscosidade dinamica e d;; o delta de Kronecker [26]. Substituindo a

equagao constitutiva em (2.79), obtém-se

Dv; — 0Op 80U

que é a equagao da quantidade de movimento. Simplificando-a para o caso deste
trabalho, desconsidera-se a presenca de forcas externas, e considera-se o caso tridi-

mensional onde 7,5 = 1,2, 3, tem-se

d(pvi)  O(pviv;)  Op Doy
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2.8 Balanco das espécies quimicas

O balanco para as fracoes de massa é obtido da equagao da conservagao

da massa nas formas (2.72) e (2.75). Primeiramente, como Y, = py/p observa-se

que
oYy 10px  px Op
VY,), = N _ , 2.84
(V¥e); or; poxr; p?0x; (2.84)
o que fornece
p p
Vp=—-——=VY, + —Vp. (2.85)
Pk Pk
Por outro lado, usando (2.72) e (2.75), tem-se
e _ Ope_ pr0p
ot ot p Ot
= (W — V- (pxtiy)) + YV - (pv)
entao, de (2.85),
Y,
8_: = g+ (T—1ax) - Vor— ppV - — 0p- VY% + piV - 0
= —pv-VY,+ V- (pk(l_f— ﬁk)) + Wy, (287)
ou equivalentemente
) L .
p <8_tk +7- VYk> + V- (p(ty — 9)Yy) = y. (2.88)
Definindo a velocidade de difusao da espécie k por:
Vi = (@ — 1), (2.89)
obtemos
) - .

Neste trabalho, considerou-se a aproximacao devida a Hirschfelder e

Curtiss [36], a qual é uma aproximagao de primeira ordem dada por

VX = =Dy VX, (2.91)
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onde Dy, é o coeficiente de difusao da espécie k.

Usando a relacao

e substituindo (2.91) em (2.90) obtém-se

Y,
(a—tk + - VYk) =V (pDkVYk) + u')k, (293)
que é a equacao do balanco das espécies, ou na forma indicial como
oYy 8Y 0?%Y,
pD Dg.- 2.94
Por TPr, ~ P ar0r, T (2.94)

sendo j = 1,2, 3.
Para o problema adotou-se a taxa de reacao da espécie k como

YF YO 2 —FE
= 4ty W, A Y /RT 2.95
VWi WFWope ) ( )

onde o sinal negativo é para o combustivel (F') e o oxidante (O), enquanto que
positivo é para o produto (P) [31]; A é um fator de frequéncia, E é a energia de
ativagao total e R é a constante dos gases. A equacao (2.95) faz uso da exponencial
de Arrhenius, que permite calcular a variacao da velocidade de uma reacao quimica
com a temperatura. O termo YrYp determina o acoplamento entre equagoes da

fracao de massa do combustivel e do oxidante.

Para a fracao de mistura Z, a equacao nao tem termo de reacao, uma
vez que Z representa os elementos quimicos originalmente contidos no combustivel
e estes sao conservados durante a combustao, sendo a equacao da fragao de mistura

da forma

0z oz _ . #Z
p(’?t pv]@xj —f k@xjaxj'

(2.96)

2.9 Balango de energia na formulacao da temperatura

A equacgao da energia pode ser expressa em muitas formas; neste tra-

balho objetiva-se obter o balango de energia na formulagao da temperatura 7' (para
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namero de Mach baixo). Portanto, da primeira lei da Termodinamica tem-se que
o aumento da energia total (energia cinética + energias internas) em um volume
material é a soma do calor transferido e o trabalho realizado no volume. Assim,

tem-se de [22], que

D al 0¢;:; Jq;
— dV = Yi fri(vi + Vi) dV I dV - “dV. (2.
Dt/vpet /Vp; o fri (Vi + Vi) +/V o /Vaxi (2.97)

J

O teorema do transporte de Reynolds permite encontrar

dq;

v Ox;

N
De; 0
—dV = Yi fri(vi + Vii) dV T2 AV — av. 2.98
D /\/p; ke fri (Vi + Vi) +/v oz, (2.98)

Como o volume V é arbitrario, obtemos a equacao do balango da energia

total

De, dq; aé%‘% al
== > Yifuilvi + Vo), 2.

onde o fluxo de energia ¢; ¢ dado por [36]:

oT
Oxi

N
+p ) hYiVi (2.100)
k=1

¢ = —A

Esta expressao inclui um termo de difusao de calor, descrito pela lei de
Fourier (A0T'/0z;), e um segundo termo, associado com a difusdo das espécies com

diferentes entalpias; onde A é a condutividade térmica.

Usando a relagao entre a energia e a entalpia, h; = e; +p/p e a equagao

da continuidade obtém-se

Det . Dht B D P
o = Pt "D, \»
Dh; Dp pDp Dp ov;
= P oA - = P
Dh;  Dp ov;
= p— — — — . 2.101
"ot ~ D, Vo, (2.101)
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Substituindo (2.101) na equagao (2.99), obtém-se o balango da energia

na formulagao da entalpia total:

Dht De, Dp O
"Dt = "Dt "Dt Pon,
= _giz + 02)1]1)2 Zyksz v; + Vi) + Dp +p§;i
— —gzz + ag;jjvl i p;kam v + Vi) + % + %ZZZ
= % - gzi + 852? + pZN:kaki(vi + Vii)- (2.102)

k=1

Agora, multiplicando a equacao da quantidade de movimento

opv; N Opviv; 8@5”

—i—pZkak], (2.103)

por v;, tem-se

Opv; 8pvivj 8@]

Vitgr TUTay, T Vigy, TPV Zkam, (2.104)
e observando que
a 1 a 1 apv apviv'
at ( el J> o (gﬂvi%’%) Uiar TV, (2.105)

obtém-se a equacao do balanco para energia cinética,

o (1 o (1 Dby
B ( pv]v]) + . (ﬁpvivjvj) = 8 2+ ijkak] (2.106)

Subtraindo esta equacdo da (2.99), obtém-se o balango para a energia

interna (e; = e + v;v;/2),

De 0q; 8@3 v; Oby; N
th Ers + oz, + PZ ke fri (Vi — Vi) V; oz, PU; 521 kg (2.107)

o que fornece

De 0q¢;
P Di = "5 %a +PZkaszm (2.108)

k=1
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Usando o fato de que e = h — p/p, tem-se

donde

Dh o Dp 6%‘ 8qz~ 8vi N
"5 = Dt +p8xi "o + (bij% + PZkakini

Dp  9q; ov;

= — Y,
Dt 8x +o 1]8 +P; kszvkz

Por definicao,

hy =h— ZAhkak,

(2.109)

(2.110)

(2.111)

onde Ah(}k é a entalpia da formacao da espécie k na temperatura de referéncia. Dai,

Dh, , Dp o [ T

an
+0—ij% +p Z Y fii Vi,
J =

onde
N
=D Ahain,
k=1
que é devida a liberacao de calor pela reacao.

De [36] temos

N
hs = Z hsk:Yka
k=1

onde hg, é a entalpia sensivel da espécie k. Derivando h, tem-se

N

DYk DT
- Z hSk Cr Dt’
e substituindo em (2.112), obtém-se
DT Dp o (.0T O, al
- = u A S A Yie fri Vi
Pep Dt wT+ 8@ ( 81:1) +U]8xj —l—p; efiVe

N DY,
- haYiVia | =3 hap—t,
, (P; kX k k) ; kP Di

(2.112)

(2.113)

(2.114)

(2.115)

(2.116)
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o que fornece

pr ., Dp 9 (0T - or
Pcpﬁ = wT"‘E"’axi (/\3:1@) - (pchkykvki 8_x2

k=1
ov; il
+0ija—; +pZkam‘Vki7 (2.117)
J k=1
onde N N N
W= — Y hgtig == hgaiy — > Ahaiy. (2.118)
k=1 k=1 k=1

Ambos os termos w7 e Wy sao devido a liberagao de calor. Eles diferem
por uma pequena quantidade devida a contribuicao da entalpia sensivel hg.. Eles
sao iguais quando as capacidades de calor Cp, sao supostas iguais, o que é frequente-

mente adotado na combustao a baixo Mach e pressao aproximadamente constante.

A radiacao ¢é negligenciada nesta formulagao, pois ela é mais importante
quando tem-se grandes chamas, como em fornalhas, fogos em florestas ou prédios

[24].

Assim, para o caso compressivel, supondo pressao constante, capaci-
dades de calor iguais para todas as espécies, desconsiderando forgas externas e efeitos

de radiagao, a equacao do balanco da energia para a temperatura torna-se

oT oT 0*T
il A =\ 0’ 2.119
pCp at + pCpU] 8.17]' 81‘j8$]’ + wT7 ( )

onde A\ = pc, Dy Ley, = pc, Dy, pois trabalhamos com o nimero de Lewis de todas as
espécie como unitario (Le, = 1) [33], que é uma boa aproximacao para chamas de

hidrocarbonetos.

Por fim, as equagdes que governam o fendémeno considerado neste tra-
balho, ou seja, a combustao de uma chama difusiva de metano sao respectivamente
as equacoes para a quantidade de movimento, fracao de mistura, fracao de massa

das espécies e temperatura, dadas a seguir

9(v;) d(v;)  9Op | Ooy
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07 YA oA
2 D= )
P ot + P a$j P k@xjé’xj’ (2 121)
oYy )5
P T PGy = PPkgy gy Tk (2.122)
T T 2T
0 0 or_ . (2.123)

el . —\
Porge TP oe, T oz,

Todas estas equacoes sao determinadas para o dominio tridimensional,

ou seja, 7,7 = 1,2, 3.

2.10 Simulacao em grandes escalas

A turbuléncia é um processo tridimensional complexo que é caracte-
rizado por uma distribuicao continua de escalas de flutuacdo. As maiores escalas
turbulentas sao caracterizadas, em particular, por forcas de inércia no fluido signi-

ficativamente maiores do que as forcas devido a viscosidade.

Em principio, as equagoes de Navier-Stokes descrevem ambos os regimes
de escoamento laminar e turbulento sem a necessidade de informacao adicional.
Porém, os escoamentos turbulentos a ntimeros de Reynolds elevados abrangem uma,
ampla faixa de escalas de comprimento e de tempo. As menores escalas de compri-
mento habituais sao muito menores do que as malhas computacionais que podem ser
usadas na pratica em uma anélise numérica. Assim, a Simulacao Numérica Direta
(DNS) de escoamentos com altos nimeros de Reynolds requer poténcia computa-
cional de muitas ordens de grandeza maior que as disponiveis. Para que os efeitos
de turbuléncia sejam preditos sem recorrer a uma malha proibitivamente fina, os

modelos de turbuléncia foram desenvolvidos.

A ferramenta numérica utilizada neste trabalho para a simulacao de es-
coamentos turbulentos ¢ LES. A Simulagao em Grandes Escalas (LES) consiste em
calcular as grandes estruturas do fluxo, enquanto que as menores sao modeladas em
funcao das grandes. Estruturas maiores de fluxos turbulentos, em geral, dependem

da geometria do sistema, ao contrario das menores escalas, que possuem caracteris-
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ticas mais universais [48]. Assim, modelos de turbuléncia sdo mais eficientes quando

descrevem também as menores escalas.

As equagoes do balango sao escritas para o campo de fluxo médio (flutu-
acoes locais e estruturas turbulentas sdo integradas em quantidades médias). Cada

quantidade f é composta em uma média f e um desvio em relagao & média denotado

por f’.

Se as possiveis realizacoes de f variam no dominio D, a média de f é

dada por

f(#,t) = /DfP(f;f, t)df (2.124)

sendo f uma variavel que depende da posicao Z e do tempo t; P é a funcao densidade

probabilidade, também chamada de pdf [31].

Para fluxos com grandes variagoes na massa especifica, como ocorre na
combustao, é conveniente introduzir uma média em relacao a massa especifica f,

chamada média Favre.

Para filtrar as equacoes de balanco usadas neste trabalho, vamos utilizar

as médias Favre (%) e Reynolds (), considerando as seguintes propriedades:

f=r+rf (2.125)
f=f+f (2.126)
of=pf (2.127)
ofF =7ff (2.128)

Aplicando a média nas equagoes e usando as propriedades anteriores

tem-se para a:
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e quantidade de movimento

d(pvi) N (Opow;) — Op | 05y

7 P, O (2.129)
a(gtai) .\ a(gf;) - 6(2%?) N G%zij%) _ gf . 3@2 (2.130)
a(gfi) N 8(223?) _ _SZ n %z; - a%j [B(o0; — o)) (2.131)

o fracio de mistura

a(g?) . a(g) _ 02(%) (2.132)
R R
a<§t2’) . 6(2’22’) _ a;(Z;f) B aij [p(;;z _%,7) (2.134)

e fracao de massa

0(2?) N 3(/;2;@ _ 328(%) T (2.135)

a(g?) a(;‘;ﬁjﬁ) B 8(@??) N 3(/‘;7;371«) _ 328(222?) e (2.136)

a(gfk) . a(@fm _ 32(9(2223?) - aij A0y Ye — 5,V + i (2.137)

e temperatura

0GT) | 0GuT) _ P*(NeT) | 1

ai 8z,  0m0m; T (2.138)
o(@T) | Apv,T)  oEyT)  0@nT) _ (Ve D) 1

_ = —w'r (2.1
ot * Oz, Oz, + Oz, Ox;0x; +cpr( 39)

oGT) o@,T) P(eT) 0 [ — -1 1
o T ox;  Ow;01; O, p(v, T —v;T) +cpr (2.140)

A modelagem da combustao turbulenta propoe um fechamento para as

quantidades indefinidas que aparecem na mediacao das equacoes do balanco; estes
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termos podem ser convenientemente modelados como em [35] e dados abaixo:

plov; —vv;) = —oy” (2.141)
P2 =0,2) = e (2.142)
oYy — 5Y5) = —ﬁ%g—?j (2.143)
pT=5T) = <ipge (2.144)

onde 1, é a viscosidade turbulenta, Sc¢; o nimero de Schmidt turbulento, e Pr; o

numero de Prandtl turbulento.

Com a ajuda da hipotese de Boussinesq [6], o tensor de Reynolds

—

p(v;v; — v;0;) é modelado por

~ 1=
0" =2y, <Sz‘j - gskkfsi]) ; (2.145)
onde
- 1[5 o5
Sij = 5 (a—x] + axl) . (2.146)

Entre algumas alternativas, o modelo de Smagorinsky é escolhido para a
modelagem da viscosidade turbulenta. Este modelo é um dos mais antigos e popular

devido a sua formulagao simples [17, 39|, dada por
v = (C.A)?]S), (2.147)

sendo |§w\ = (2§ij§ij)1/2, A & o tamanho do filtro e Cy é a constante de Smagorinsky

para o qual assumimos o valor 0.2.

Para Mach baixo, as variagoes espaciais de pressao sao pequenas com-
paradas com a propria pressao e na relacao de estado p = pT', que relaciona a
temperatura e a massa especifica mutuamente, pode-se assumir p espacialmente
constante e, sem perda de generalidade, tomamos p unitario [5]. Assim, uma re-
lacao para massa especifica com um relaxamento é expressa por
_ 1
P=T = 7>

1—v

(2.148)
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onde o parametro v ~ 0.1 ¢ introduzido para fazer um relaxamento da variagao de

massa especifica, afim de diminuir a tendéncia a instabilidade numérica [13].

A pressao dinamica é obtida resolvendo a seguinte equacao

dp -
V= At (a—f +V- (ﬁv)> : (2.149)
e assim corrige-se a velocidade com os gradientes de pressao; a massa tende a se
conservar quando V?p vai para zero [35]. Note que a pressao dinamica ¢ muito

pequena, menos que 0.01% da pressao total, e os gradientes de pressao sao menores

ainda, porém eles sao responsaveis pelos efeitos locais.

Como a viscosidade turbulenta é geralmente muito maior que a viscosi-
dade dinamica, neste trabalho negligenciaremos a viscosidade dinamica, e ainda,

sabendo que

Vi _ _
D, = — D, = p— 2.1
t SCt, pPLy pPTt7 ( 50)
onde D, é a difusividade turbulenta, as equacoes do balanco tornam-se
d(pv;)  O(pvi;)  dp | 0"
= — 2.151
ot 8[)3]' 8% + @l’j ( )
o7 ;%) 0*(pDiZ
ot a{L‘j 81‘]'81']‘
opYy) | 0(p5;Ys) _ *(DYy) | —
= 2.153
ot | o 000, (2.153)
a(pT) Ay, T)  *(EDT) 1

ot or;  Ox;01; Cp

Numericamente, as equagoes governantes sao resolvidas na ordem dada

acima.



30

2.11 Estrutura Flamelet de uma chama difusiva

Assumimos que a fracao de mistura Z é uma funcao continua do espaco
e do tempo. Entao, a superficie da mistura estequiométrica pode ser determinada
de Z(xa, t) = Zst [30]. A combustao ocorre em uma camada fina desta superficie se

o gradiente de fragao de mistura local for elevado.

Introduzimos um sistema de coordenadas ortogonais x1, =2, x3, t &
superficie da mistura estequiométrica, onde z; é normal & superficie Z (Ta,t) = Za:
x5 e T3 encontram-se na superficie, conforme Figura 2.2. Substituimos a coordenada
x1 pela fracao de mistura Z; To, T3 € t por Zg, Zg e T, respectivamente. Dessa
forma, a temperatura T e as fragoes de massa 57;{ podem ser expressas como funcoes
da fracao de mistura Z. Por defini¢ao, a nova coordenada Z & localmente normal a

superficie de mistura estequiométrica.

i
Xy
/ |

!

/ Z=7 4

/
I
|
|

|
conj'sFustiveI
|

arJ

Figura 2.2: Estrutura Flamelet de um jato com chamas pilot.

Considere as transformagoes obtidas de 30| (Lecture 9) que transfor-

mam as equacoes da temperatura e fracao de massa para o espaco da fracao de
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mistura

o 0 0Z 0
5 54_ Eﬁ (2.155)

o 0 07 0

o 07 0

Aplica-se as transformagoes (2.155), (2.156) e (2.157) na equagao (2.153),
para 7 = 1,2, 3; obtém-se N N o
o%. _ 0%, 0707,
ot or ot 97’
Y, 0Z0Y, Y,  0Z0Y,  0Y,  0Z Y,
= — + -~ ~ —I— ~ + -~
dr;  O0rv 9z 0z, 07207 0Zy 0r30Z

7Y, 9 [
3302 n 8xj 3xj

J
9 (aZ a?k> o (oY, 0Z a?k> o (af/k o7 af/k>
= + + + +

(2.158)

(2.159)

dx1 \ Oz1 97 Oxy \ 07, 012097 Ox3 \ 97, 01397
_ 02 2?7 oY @V (0Z) N oI oV 7 oY
021920z, 0Z 922 \ 011 072  0190Z0Zs  0Zy0x0 07
07 0°7 oV, oV, (0Z\ 0V, 07 V. = 07 ov.
_ = = + == 42 4+ — = +
012 0Z0xy 0Z  02% \ 02 073 0307073 0Z30x3 07
~ ~ ~ ~ ~ 2
Z 972 oY, Y, [0Z
02 072 My 0N (0 (2.160)
0x30Z0xs 0Z 022 \ Ox3
Como 7 = T e Z = x; para ¢ = 2,3, tem-se 8%282;_ = ?9(—;3 = 0,

927  __ 9°Z o A

=1, o que resulta em

2V, o2Zov. oV, (9z\" o, 97 V. o,
x = R L
O Ox; 97 072 \ Oz 073 0120707, 073
07 0%Y,

— . 2.161
31730Z8Z3 ( )
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Substituindo (2.158), (2.159) e (2.161) em (2.153), resulta

~ ~ ~\ 2 ~ ~ ~ ~ ~

Yy o Yy (07 07 07 o PZ| 0V, O
Por TP, T " oar | 97 T o7z
282’ 82Y,, +a2ffk 232 82Y,,
0v2 02087, 872 0730207,

Por PPz \ o,

= 1y, (2.162)

Uma anélise de ordem de grandeza, similarmente a de camada limite hidrodinamica
de Prandtl [21], mostra que a derivada segunda com respeito a Z é o termo domi-
nante. Além disso, todos os termos envolvendo derivadas parciais nas direcoes x5 e

x3 podem ser negligénciados, como na pagina 139 de |30]. Usando a equagao (2.96)

resulta
~ ~ 2 ~
Y}, oz \ 0%, —
— —pD — = 2.163
P or pLt (8@) 972 W, ( )
que pode ser reescrita como
Y, p X0, —
Yy p X0, - (2.164)

Por ~ L. 20722 "

onde

~\ 2
- o4
X =2D, (a%) , (2.165)

X é a taxa de dissipacao escalar.

Para a equagdo da temperatura aplica-se as transformagoes (2.155),
(2.156) e (2.157) na equacao (2.154), e o processo é semelhante ao feito na equagao

(2.153), com as mesmas condigdes, o que resulta em

oT _XO°T 1
P — Ppm—= = —UWr. 2.166
Por 2972 prT ( )

Agora tem-se as equacoes no modelo flamelet Lagrangiano:

Y P XY
X9 1k _ 2.167
P or Le, 2 972 s ( )

or XPT 1,
Pe— — Pa—— = —iilp. 2.168
p@T 2 972 cpr ( )
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2.11.1 Adimensionalizagao das equacgoes Flamelet

H& muitos problemas de interesse no mundo real que requerem tanto um
desenvolvimento tedrico como resultados experimentais, que sao geralmente muito
caros. Com o uso da andlise dimensional, que é baseada na no¢ao de homogeneidade
dimensional, reduz-se o nimero de variaveis presentes e torna-se esse resultado com-
pacto. Portanto, se dividirmos cada termo da equacao por uma colegao de variaveis
e constantes cujo produto tem aquelas mesmas dimensoes, a equacgao se transforma
em uma equacao adimensional. Cada termo de uma equacao adimensional é um

niumero desprovido de qualquer unidade fisica que o defina.

Para descrever as equacgoes (2.167) e (2.168) na forma adimensional,

define-se as seguintes quantidades adimensionais:

~ ?k: ~ j: Wk Vg
Y = T = — Wy =— P =

F Yi,’ T, FTWE Yk v

_ v 2 E Ve

X* = L? ﬁ*5£7 Z€E—, Q*EQ—R7

Xst Pst RT, Wil
U 55 0
o= TT =Xt G =2AZZ,(1— Zy), (2.169)
a

onde L é um comprimento caracteristico, T,, a temperatura antes da queima, 7; a
temperatura depois da queima , AZ a variacao da fracao de mistura, U* a velocidade
do jato, I a energia de ativacao total, R a constante do gas, e Ze o nimero de

Zel’dovich.

Na sequéncia, obtemos as equagoes escritas convenientemente na forma

adimensional [34]. A equagao para a fragdo de massa para as espécies é dada por

Y., P YO, Yr Y,
_O0Yg P X Tk _ W, 0,32 —E/RT
or L. 2 9z2 WF Wo

e das relagoes adimensionais (2.169), obtém-se

a(?k*YF,i) _ XXt 82<}7k*YF,i)

(2.170)

Y YplYOYFZ . —£__

e I e WA R A LeFDT (2171
5 (:ﬁ) 2L, 922 vveWyWe W;WFWOWFP pste T ( )
ou
oYy axt %y A YY2Yp, _ze
k ax vvp Wi — a4 oL P pste i ) (2.172)

or*  2L. 972 Xst WiEWE W
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que resulta em
537* Y 62}7* rw<> =£€
b OX 9Tk 4D, ViYie T
or* 2L, 972

onde D,
LA Y,
o WEW Tl ot

é denominado de numero de Damkohler.

Para a equacao da temperatura

or x0T
") — _— = _—— h
PaT p28Z2 Pgl kW
1 .Y Y, .
= ——A =25 EIETN " W
WeWo! € RV R

k=1

_ QAYF YO p2 E/RT’
Wr Wo

as relagoes adimensionais (2.169) conduzem a

AT*Ty)  X'Xat (82f*Tb) Q e, WiTy . YiYpYiYri £

_ psteRTb:F*
P (T_ll) 2 YA cpYru W WFWOWF
Xst
ou
or*  ax* 0T Q "o T, aAYEYpY§Yri_, -z
— = P Pst€ T T

or* 2 022 CpYF,uTb Xst Wr WOWF

que resulta em
oT*  ax* o*T"
or* 2 972

~ ~  —Ze
=vpH.D,YpY5e 7 |

onde H,
Q* Tu ?F,i
viveWi Ty Vi,

H, =

é a taxa de liberacao de calor.

(2.173)

(2.174)

(2.175)

(2.176)

(2.177)

(2.178)

(2.179)

Por fim, as equacoes de fracao de massa e de temperatura na forma

adimensionalisada tornam-se:
Yy  axt Yy
or* 2L, 072

~ ~ —Ze
* * =
= +up DY Y e T,

oT*  ax* o*T"

57 > 05 :VFHeDa?E?Se%.

(2.180)

(2.181)
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3 OBTENCAO DE SOLUCOES ANALITICAS

Para o estudo de uma chama difusiva, escolhemos o metano como com-
bustivel, que reage com o oxigénio (O2) que é um oxidante. O metano é um hidro-
carboneto gasoso incolor, cuja molécula é constituida por um atomo de carbono e
quatro de hidrogénio (C'Hy), sendo o principal componente do gés natural e o mais
simples da cadeia dos alcanos (C), Ha,12). Da reagdo mencionada surgem produtos

gasosos como o C'Oy e 0 HyO, quando a combustao é completa.

Com o intuito de validar a solucao numérica do problema da chama di-
fusiva, neste capitulo vamos desenvolver solucoes analiticas para o Modelo Flamelet
Lagrangeano para a fragao de massa dos produtos e reagentes envolvidos na com-

bustao, e para a temperatura [47].

As equagoes governantes no modelo Flamelet Lagrangeano adimensio-

nalizadas sao:

oYy  axr 8%y o~ ze

- = up DY Y5 T 3.1
ot 2L, 0z2 Fretrioct (3:1)
f* Sk ZT* o —Ze
" a0 HD.ViVie. (3.2)

o 2 022

onde k sao as espécies quimicas CHy, O, CO5 e H50.

Solugbes analiticas para o conjunto de equagoes nao linear (3.1) e (3.2),
ajudam a entender os mecanismos dos efeitos nao lineares [37|. Além disso, afim

de resolver este tipo de EDP, escreve-se a temperatura em fungao de Z [45], com a

. . zze _pTag=T" . —zeTad=T" 7. Taa—(atrZ)
seguinte aproximacdo, e 7= ~e  Zad  ouaindade[3],e °° Tas ~e °° Taz |
o que resulta para Z < Zy:

Ty —T
a=Ty e w=-22"20 (3.3)
Zst
e para £ > Zg:
Toa — Tt Toa — T
a=Ty+-2 % ¢ p=—" 20 (3.4)

]-_Zst 1_Zst’
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onde T} é a temperatura adiabatica da chama e Tj é a temperatura ambiente (antes

da combustao). Assim, com estas consideragoes parte-se para as solugoes analiticas

146].

3.1 Solucao para os produtos CO, e HyO

A equagdo (3.1) pode ser escrita da seguinte forma:
aﬁ:Ay%
ot 072

Toq—o
Tad e C'= L}—Z; sao constantes, e assume-se de
a

+ Be“?, (3.5)

i kv —2Le
__ ax _ *\/ %
onde A= 2=, B = vpD,YiVge

[28] que }71;170* ~ DL ~ 0.01, pois ap6s iniciar a combustao estamos considerando

que ela se mantém.

Como existem relacoes diferentes para Z < Zgy e Z > Zg, divide-se o

problema em duas partes:
caso 1: para Z > 7,

Resolve-se o problema,

.

DL AT 4 BeC?, Z€[0,1),t € [0,00)

Y (Z,0)=0
Y(0,8) =0

Ye(1,6) =0

Procura-se solucdes da seguinte forma, Y;*(z,t) = w(Z,t) + ¢(Z). A
solucdo permanente ¢(Z), satisfazendo Ap"(Z) + Be®? = 0 e as condicoes de con-

torno ¢(0) =0 e (1) =0, onde (¢" = %25) é dada por

o(Z) = Ai? [1—e“? 4+ (=1 +¢e9) 7). (3.7)

A fim de encontrar w(Z,t) escreve-se

Yi(Z,t) = w(Z,t)+e(Z), (3.8)
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Yy  ow
% o (3.9)
82§7k* 0w y
—_— = = 7Z). 1
k= () (3.10)
Substituindo as equagoes (3.8), (3.9) e (3.10) em (3.6) obtém-se
ow O*w " oz 0*w
w(Z,0) = Y1 (2,0) = ¢(2) = —¢(2). (3.14)
O problema torna-se agora:
Ow 0w
com condicoes inicial e de contorno dadas por
w(0,t) = 0, w(l,t)=0, w(Z,0)=—p(2), (3.16)

cuja solucao é dada por separacao de variaveis.

Assumindo que w(Z,t) = Z(z)T'(t), derivando e substituindo na equagao

(3.11), resulta em

a) 2" +\Z =0, Z(0)=2Z(1)=0

o qual é um problema de Sturm-Liouville [7], cujos autovalores e autovetores sdo

respectivamente sen(nwZ) e \, = n?7% n=1,2,....

a solucao é dada por T,(t) = C,

b) T/ + AAT =0

An2.2
e ATt i =1,2, ...

Usando o principio da superposicao, tem-se

w(Z,t) = Z Ce "t sen(nwZ), (3.17)
n=1
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emt=0
w(Z,0) = Cusen(nnZ) = —p(Z). (3.18)
n=1
Portanto, os coeficientes de Fourier (), tornam-se
1
C, = 2/ —p(Z)sen(nnZ)dZ, (3.19)
0
ou
o - 2B [ =1+ (—1)"e” (3.20)
" Anmw C? + n2n? ' '
Finalmente, a solucao para Z > Z é dada por:
YEZ,t) = o(Z)+ Z Cre 4"t sen(nrZ)
n=1
= i[—eCZ +(=1+e9)Z+1]+
- AC?
Z Crpe A"t sen(nnZ), (3.21)
n=1
~ ~ ~ _ZeTu.d_TO(l_ 1 )
onde p(Z) vem da equagao (3.7), C,, de (3.20), B = vpD,Y7Yje Tad =Zst” e
. —Ze€ (Ta _T)
C o Tii (lsttO) ’

caso 2: para £ < Zgy

Resolve-se o problema,

( ~* ~*

P — AL 4 BeCZ 7 € (0, Z4),t € [0,00)

Y (Z,0) =0,

f( ) (3.22)
Yk*(07t) = Oa

\

onde € = Y;*(Zy,t) ¢ obtido da equacio (3.21) para Z = Zy,.

Procura-se novamente solucdes da forma Y, (z,t) = n(Z,t) +¥(Z). A
solucdo permanente (Z), satisfazendo Ay (Z) + Be®? =0, 9(0) =0 e (Zy) = ¢
é dada por:

_ B _ 0z E_ CZst Z
V(Z) = 5all = e (L4 B e (3.23)




39

Afim de encontrar n(Z,t) escreve-se:

?k*(Z>t) = U(Z>t) +¢(Z)>

?k* o 877
0 ot ot
82}’7; 827] "
o7: ~az V(@)

A substituicao das equagoes (3.24), (3.25) e (3.26) em

on _  9n p cz 49
E_ @4‘141/) (Z)+B€ = ﬁ,

n(0,) = Y;7(0,¢) — ¥(0) =0,
N(Za,t) = ?k*(Zstvw —Y(Zy) =0,

U(Zv O) = ?k*(Zv 0) - w(Z) = —Q/J(Z),

e o problema, torna-se

On _ 4

ot oz

com condicoes iniciais e de contorno dadas por:

77(0:75) =0, n(Zsta t) =0, n(Z’ 0) = —@/’(Z),

a) 2" +AZ =0, Z(0)=Z(zy) =0

2.2
mente, sen (Z—ZZ) e\, = %, n=1,2,..

b) T + AAT =0

_AnTme
a solucdo é dada por T),(t) = Cpe ~ % ,n=1,2,....

(3.24)
(3.25)

(3.26)

(3.22) resulta em

(3.27)

(3.28)

(3.29)

(3.30)

(3.31)

(3.32)

cujas solucoes sao dadas pelo método de separacao de varaveis. Assumindo que

n(Z,t) = Z(2)T'(t), derivando e substituindo na equagao (3.31), resulta

o problema de Sturm-Liouville |7], cujos autovalores e autovetores sdo respectiva-
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A solugao para n(Z,t) torna-se

© a2
n(Z,t) = ZC’ne 2 ' sen <n7r Z) , (3.33)

eparat =0

n(Z,0) = ZC’nsen (Zﬁ Z) = —y(2), (3.34)

resulta que os coeficientes de Fourier C,, sao dados por:

2 Zst nmw
c, = / —(Z)sen ( Z) dZ
Zst 0 w( ) Zst

_ 2nmB 1+ (—1)nHleCZst N
AC? 72 C? + (g—”t)2
2(=1)"

nmAC?
2B

(eAC? + B(—1+e“%)) +

A solucao para Z < Zg finalmente resulta em

~ - —anizy nm
YiZ,t) = A Cn 7 A
(20 = 92+ Y O e (77)

B cz Z CcZ Z
— R _ _1 st 1
ACQ[ e +Z3t( +em ) + ]+6Z3t+
o0 _AnQS,Q
S Ce A sen <Zﬂ; Z) , (3.36)
n=1 s

ad—T0

onde ¥(Z) é dado pela equagao (3.23), C,, por (3.35), B = VFDa}N/F*EN/ge_ZGTTad e

_ Ze (Twa—To)
C= Zst  Toa

3.2 Solucao para a temperatura

Como pode-se verificar, a equagao da temperatura (3.2) tem a mesma
forma da equagdo de fra¢do de massa dos produtos (3.1) e pode ser escrita da seguinte

forma:

oT* 02T
— A
ot 072

+ Be? (3.37)
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T 45—«
v —Ze—ad" =
onde A’ = %, B = vpD,H.e Taa e O = ;ZZ sao constantes. Usando as

relagoes (3.3) e (3.4) e as condigbes inicial e de contorno da forma
T*(Z,0)=0, T*0,t)=1,  T*(1,t) =1, (3.38)

a solucao resulta do mesmo célculo feito para a fracao de massa dos produtos, e é

assim definida

caso 1: para Z > Zgy

~ B/ ! !
T(Z,t) = A/C/Q[_QCZ +(=1+eNZ+1)+1+

Z Cre A"t sen(nm Z), (3.39)

onde

o, - 22 (_1 i (_1)%0/) +2 <(_1)¢> , (3.40)

A'nr C"? 4 n2g2 nm

T
—Ze a,d 0(1_1 Zst e Cl _ 7Z€ (Tad_TO)

sendo, B' = vp D, H.Y;Y e Tty

caso 2: para £ < Zgy

! y Z / Z
CZ CZst
A’C’Q[_e +Z_5t(_1+e )+1]+(W—I)Z—St+l+

ZC eiA 73 tsen (mr Z) : (3.41)
Zst

T(Z,t) =

onde

o _ 2B 1+ (—1)mFted s N
noo A/C/2zgt C/2+(g_1)2

2(=1)"

nrA'C"?

2B’ . 2

m((—l) -1)—-—,

nm

(wA'C™ + B'(—1 + e %)) +

(3.42)

U= Ze B o Tr(7, ).

~ ~ g
! __ * *
com B' = vpD,H.Y;Yje y
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3.3 Solugao para os reagentes CH, e O,

Para o combustivel C'H, resolve-se o seguinte problema

( aN* ~82~* - =~
Yoy _ J000m | BeC7 7 ¢ (Z,,,1]t € [0, 00)

Y5H4(Z, 0) =0

Y5H4(Zst,t) =0

Y, (1,1) = 0.16

(3.43)

\

T,q— T
~ ~x ~ ~ ~ _Ze ad 0(1_ 1 ) ~ _z (T 7T)
__ ax — * * T 1—2 _ e Lad—10
onde A = T B = —vpD,H. Yy Yoe ad e U= Fu g s

O desenvolvimento da solucao é semelhante ao que foi feito para as
fragoes de massa dos produtos; por isso o omite-se aqui e mostra-se s6 o resultado

de

~. . s By L nm
Yeu,(Z,t) = ¢(Z) + ; C.e "0-2.0%" sen <1 ~ 7 (Z — Zst)) : (3.44)
onde
N B s (Z — Zg) = &5
Z) = ——(eY%t — 9%y 4 22221016 + B(e® — eF%)), 3.45
o(Z) ACQ( ) (1= Z.) ( ( ) (3.45)
e

n

onrB (eézﬁ — (—1)"eé>
_.l_

1216’2(1 — Zg)? C2? + (1f—gt)2
2B : 0.32(—1)"
——((=1)"e® — 1) + 082(=1)" (3.46)
nrAC? nw
Para o oxidante Oy o problema sugerido
caso 1: para Z < Zy é
( Oy * ~H2Y* n A
D0 — A2 % 4 Bl 7 € (0, Zu),t € [0, 0)
Y5, (Z,0) =0 (3.47)

Y5, (0,1) = 0.23
Y5, (Zotyt) = 0
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onde A = 2“5* B = —VFDQ?I;*}N/Oe—ZeT“%JdTO e C = %%, cuja a solucao é dada
78 st a
por
~ > _Anlz?y nmw
T5.(2.0) = 9(2)+ 3 G sen (52 (3.48)
n=1 s

sendo p(Z) escrito da seguinte forma

B A ; 0.237
5NZ) = —— (—Zye% + Ze%t + 7, — 7) — +0.23 3.49
o(2) ACQZSt< ¢ ¢ ) 7, (3.49)
e ainda

InwB 1+ (—1)"+1eC% 2B .
Cn _ A?}ﬂ_ +,\( ) € + m (_1 + (_1)n€CZst) _

AC?z C? + (3£)? nrAC?

0.46

(3.50)
nm

caso 2: para £ > Zgy

4 8~* va2~* o .
D0 _ A2 7% 4 BeC?Z, 7 €0, Zyl,t € [0,00)
Y (Z,0) =0
~02( ) (3.51)
Y5, (Za,t) =0
| Y5, (1,1) = 0.19
o ~x - ~ o~ _ eTad7T0 1 ~ _Ze _ .
onde A = 2aLXek’ B = —vpD,H.Y;Yje Zeti mzg) o O = TaZd (aajzzg), cuja a
solucao é dada por
Vo, (Z.8) = 3(2) + 3 Cue T 70 sen ( T (7 - Zst)) , (3.52)
n—=1 ]-_ st
onde
B (2= Za) V&0
p(Z) = ——(eF%t — eC%) 4 2222019 + B(e¥ — e9%)), 3.53
¢(2) ACQ( ) (1—Zst)( ( ) (3.53)
[
B onmB eC%st _ (—1)"60 n
tAC(1- Za)? \ O (1)
2B . 0.38(—1)"
— ((=1)"e® — 1)+ — L, 3.54
MACQ(( ) ) = (3.54)

Com estas solugoes analiticas pode-se comparar os resultados numéricos

obtidos no préximo capitulo.
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4 OBTENCAO DE SOLUCOES NUMERICAS

Atualmente, o estudo, a andlise e a compreensao da fenomenologia da
maior parte dos problemas em combustao sao desenvolvidos através de experimentos
em laboratorio e da modelagem computacional. Na modelagem computacional, um
modelo matemético é desenvolvido, com base no problema considerado. A partir
deste modelo, foi aprimorado neste trabalho um co6digo computacional para a exe-
cucao de simulagoes numéricas das equagoes governantes, obtendo-se assim projegoes
temporais da solucao do problema. Esta solucao é condicionada pelas condi¢oes ini-
ciais e de contorno do problema, que estabelecem as condicoes de evolucao deste no

tempo e no espago.

Neste procedimento numérico utilizamos o método de Diferencas Fini-
tas, sendo o primeiro passo a discretizacao do dominio onde as equacoes sao resolvi-

das.

4.1 Discretizacao das equacoes governantes pelo método de

Diferencas Finitas

A idéia geral do método de diferencas finitas é obter a solucao aproxi-
mada de uma EDP, em pontos discretos do dominio considerado, mediante expansoes
de séries de Taylor. A vantagem na utilizacao de esquemas envolvendo o método
de Diferencas Finitas consiste em tais esquemas serem comparativamente econdmi-
cos, em relacao a outros métodos numeéricos, para a montagem do sistema linear de
equagoes algébricas resultante, devido a simplicidade das operagoes envolvidas. Por

este motivo, tais esquemas sao largamente utilizados.

As derivadas temporais podem ser aproximadas para frente, da forma

g ~ fn+1_fn

T I (4.1)
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Embora esta aproximagao seja de primeira ordem, o passo de tempo

fisico da mistura turbulenta é geralmente suficientemente pequeno (1072 a 107s).

Para as derivadas espaciais em y e z de primeira ordem, a discretizacao

é dada por diferencas centrais,

8f) Jijeik — fij—1k
L) Ltk Ttk 4.2
(89 i,k 2Ay (42)
of ~ Jigr+1 = Jijr—1
(62)2,47,g N 2Az ’ (4.3)

Mas, as aproximacoes das derivadas espaciais de primeira ordem em
x sao aqui diferenciadas pois, infelizmente, os métodos numéricos padroes pro-
duzem solucoes com excessivas oscilagoes. Para eliminar as oscilagoes espurias,
esquemas TVD (Total Variation Diminishing) sao empregados [20]. A propriedade
TVD garante que a variagao total da solu¢ao de uma equagao nao cresca na direcao

progressiva do tempo.

Para o esquema TVD, considere as aproximagoes de primeira e segunda

ordens, respectivamente, por diferengas finitas para a derivada (%)ijk
1~ Jigk = ficigk
fijn = — Ar (4.4)
hoow Jirtge — ficigk
ik . 4.5
Jiin 2Ax (4.5)

Assim, uma aproximacao hibrida da derivada de primeira ordem em x

torna-se
of ! z h
Z >~ f = O (f . — f), 4.6
(ax>i7]‘7k 1,5,k (7” )(fz,],k z,],k) ( )
onde ®(r;) é denominado limitador de fluxo e dado por exemplo como
r; -+ |T‘Z|
O(r;) = —, 4.7
() = S0 (4.7)
e r; é representado por
_ Sigk = Jimrge

(4.8)

()

 firrge — fige
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Derivadas espaciais de segunda ordem, ou termos de carater difusivo,

tem sua discretizacao por diferencas centrais:

>*f ~ itk = 2 ik + ficign (4.9)

02 ik N (Az)? '

an) fijtie = 2fijn + fij—1k

) e WL sk T 0L, 4.10
(8y2 ik (Ay)? ( )

a2_f ~ Jigkr1r — 2fign + fijr—1 (4.11)

0z2% ), i1 (Az)? '

Para todas as aproximacoes acima, consideramos Agx = ZH Tl Ay = Lt Yicl

2 2 ’
Zk —Zf—
AZ— —12 k 1.

A seguir, define-se uma malha sobre a qual sera calculada a solugao

aproximada.

4.2 Obtencao da malha computacional

Escolhemos uma malha nao uniforme, com refinamento onde os gradi-
entes das variaveis dependentes sao elevados. O fator de concentracao é 1,05, e a
malha contém 149 nés na direcao x e 51 nas direcoes y e z; uma representacao da

seccao longitudinal (2D) da malha é observada na Figura 4.1.

A Figura 4.2 apresenta a geometria onde o jato esta confinado; é um
paralelepipedo com dimensoes b = 1, L = 11. O jato de combustivel é ejetado de
um tubo de diametro d = 0,05 e raio r*, em torno dele encontra-se o pilot sendo ali

posicionadas pequenas chamas que servem para estabilizar o jato.
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i
Origem do sistema
(eixo de simetria)
(0,0)

!

L

A

!

Figura 4.1: Representagao de uma seccao longitudinal (2D) da malha.

% pilgt

k,y = |7

| b

Figura 4.2: Representagao da forma do queimador utilizado na simulacao (es-
querda). Uma visualizagao da base do queimador (direita).
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4.3 Condicoes iniciais e de contorno

Como as equacgoes diferenciais parciais representam um modelo fisico,
serd preciso adicionar condicoes auxiliares de modo a caracterizar melhor a situacao
modelada. Essas condicoes sao denominadas, dependendo do problema, de condicoes
iniciais e de contorno, e a sua adequada implementacao é fundamental para se obter
uma solucao numérica de boa qualidade. A condicao inicial é dada em ¢t = 0 para
todas as variaveis dependentes nos pontos espaciais. Para as condicoes de contorno
devemos ter alguma informacao fisica, para todo tempo ¢, das variaveis dependentes

no contorno da regiao limitando o escoamento.

Considere o dominio dado por Q = {(z,9,2) e R¥: 0 <z <11, 0 <

y <1, 0<z<1}; definimos as condigoes iniciais como

p(z,y,2,0) =1, em Q
v1(z,y,2,0) =0,01, em Q
UQ(-T,@/,Z,O) = Oa em )

v3(x,y,2,0) =0, em Q

1, se 0<2<0,5 e \y2+ 22 <r* (jato)

Z(x,y,2,0) = (4.16)
0, caso contrario

T(xz,y,2z,0) =1, em (4.17)
0,16, se 0 <x <0,5 e /y?+ 22 <r* (jato)

You,(z,y,2,0) = (4.18)
0, caso contrario

Yo,(x,y,2,0) = 0,23, em € (4.19)

Yoo, (z,y,2,0) =0, em Q (4.20)

Yn,o(z,y,2,0) =0, em (4.21)

Considerando r = y/y? + 22, as condig¢oes de contorno para t € (0,7

Sao:
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® pressao p:
.
p=1 emz=11V y,z€ Q)

%:0, em x =0,V y,z€)

-0, emy=—-0,5ey=05 VazeQ (422
dy y ; » 9 ,
\ %:0, em z=—0,5e 2=0,5, V z,y €}
e velocidade na direcao x, vy:
v =1(1-%), em 0<2<0,5 0<r<r" (jato)
v =0, em 0<2<0,5, r*<r<r, (parede interna do pilot)
v =0,01, em 0<2z<0,5, ry <r <r, (pilot)
v =0, em 0 <z <0,5, 7, <7 <r. (parede externa do pilot) (4.23)
v =0,01, em 2 =0, r>r,
%%:0, em =11 .V y,z € Q
6”1 =0, emy=—-05ey=0,5 Vx,z€Q
%“21 =0, em 2=—-0,be 2=0,5, V 2,y €
e velocidade na direcao y, vs:
vo=0, em 0 <z <0,5 0<r<r* (jato)
ve =0, em 0 <2 <0,5, r*<r<r, (parede interna do pilot)
v =0, em 0<x<0,5, 1, <r <r, (pilot)
v =0, em 0<xz<0,5, 7, <r <r. (parede externa do pilot) (4.24)

vo=0, em x=0, r>r,
%:0, em x=11 |V y,z € Q
6”2—0 em y=—-0,5ey=0,5 Vx,ze

‘9”2—0 em z=—-0,5e 2=0,5, V z,y €}
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e velocidade na direcao z, vs:

v3=0, em 0 <z <0,5 0<r<r* (jato)
v3=0, em 0<2<0,5, r*<r<r, (parede interna do pilot)
v3=0, em 0<x<0,5, 1, <r <ry (pilot)

v3 =0, em 0 <z <0,5, 7, <7 <r. (parede externa do pilot)

(4.25)
v3=0, em x=0, r>r,
%%3:0, em x =11 |V y,z € Q
%i;:o, em y=-0,5ey=0,5 Vz,2ze)
\ %%320, em z=—-0,5e 2=0,5, V z,y €}
e fracao de mistura, Z:
(Z—1, em 0<2<0,5 0<r<r (jato)
Z=0, em 0<2<0,5 r*<r<r, (parede interna do pilot)
Z=0,27, em 0<x<0,5, 7, <7 <rp (pilot)
Z=0, em 0<2<0,5 ry <r<r. (parede externa do pilot) (4.26)
Z =0, emz=0, r>r,
Z =0, emx=11 ,V y,z€Q
2—520, em y=—-0,5ey=0,5 Vx,ze
%—f:(), em z=—-0,5e 2=0,5, V z,y € Q)
e fracao de massa do CHy, Yop,:
You, =0,16, em 0 <z <0,5, 0<r <r* (jato)
Yo, =0, em 0 <z <0,5, r*<r<r, (parede interna do pilot)
You, =0,0432, em 0 <2z <0,5, ry <7 <r, (pilot)
You, =0, em 0 <z <0,5, rp <r <r. (parede externa do pilot) (1.27)
Yo, =0, em 2 =0, r>r,
8Y§—ZH4:O, em z =11 ,V y,z € Q
¥on,

oy =0, emy=—-05ey=0,5 Vux,z€)

ayac—zH‘*:O, em 2 =—-0,5e 2=0,5, V 2,y €
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e fracao de massa do O, Yo,:

Yo, =0,23, em 0 <z <0,5 0<r<r* (jato)
Yo, =0, em 0<x<0,5 r*<r<r, (parede interna do pilot)
Yo,=0, em 0<2z<0,5, ry, <r <r, (pilot)

Yo, =0, em 0<z<0,5, ry, <r <r. (parede externa do pilot)

8222:0, em v =0, r>r,

Yo, =0,23, em =11,V y,2 € Q

8:9/3220, em y=—0,5ey=05 Vuzze
Yo,

5> =0, em 2=-0,5e 2=0,5, V x,y €

e fracao de massa do C O3, Yeoo,:

Yoo, =0, em 0 <2 <0,5, 0<r <r" (jato)
Yoo, =0, em 0 <z <0,5, r*<r<r, (parede interna do pilot)
Yoo, =0, em 0 <z <0,5, 7, <7 <rp (pilot)

Yoo, =0, em 0 <2 <0,5, 7, <r <r. (parede externa do pilot)

8YCOQ

e =0, em x=0, r>r,

(9?—52:0, em =11,V y,z € Q

algc;/oz:[), em y:—0,5ey:O,57 VJI,ZGQ
85:9%:0, em z2=-0,5¢e 2=0,5, V 2,y €

e fragao de massa do H>O, Yy,0:

Yi,0=0, em 0<z<0,5 0<r<r* (jato)
Yim,0=0, em 0 <z <0,5, r*<r<r, (parede interna do pilot)
Yio0=0, em 0<2z<0,5, ry <r <r, (pilot)

Ymo=0, em 0 <z <0,5 ry, <r <r. (parede externa do pilot)

5 =0, em x =0, r>r,
T:,emlel,Vy,ZEQ
8—y:O7 em y=—-0,5ey=0,5 Vx,ze

—52- =0, em z=-0,5e 2=0,5, V x,y €

(4.28)

(4.29)

(4.30)
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e temperatura, 7"

(
T=1 em 0<z<0,5 0<r<r* (jato)

T=0, em 0<2<0,5 r*<r<r, (parede interna do pilot)
T =6,395, em 0<x<0,5, 1, <r <r, (pilot)

T=0, em 0<z<0,5, rp <7 <7, (parede externa do pilot)

(4.31)
‘g—Z:O, em z =0, r>r,
L =0, em z =11,V y,z€Q
(?9_2:07 emy:_075ey:0757 vaZGQ
%—Tzo, em z=-0,5e 2=0,5, V x,y € Q
\ z

A Figura 4.3 representa o fluxograma que descreve a sequéncia de op-

eracoes logicas do algoritmo.

[ inicio ]

/ Leituraldedados /

Geracédo da malha

Condicdes iniciais
e de contorno

Calculo iterativo
das varidveis

e
— S *

- ~—___ NAO
<_Convergencia
T SIM

/Andlise de resurtados;fi

[ Fim

Figura 4.3: Fluxograma do cédigo desenvolvido.
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O esquema de discretizacao explicito por diferencas finitas centrais
foi implementado, em linguagem FORTRAN, para analisar o comportamento da
solucao numérica. O sistema de equacoes resultante foi resolvido numericamente

por um método iterativo simples.
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5 RESULTADOS

Neste capitulo, apresentam-se as comparagoes de resultados analiticos
e numéricos obtidos pela autora com dados experimentais divulgados pelo Sandia

National Laboratories [4].

A chama utilizada para avaliacao dos resultados computacionais e analiti-
cos, chama Sandia D, é uma chama proposta e documentada pela International
Workshop on Measurement and Computation of Turbulent Nonpremized Flames
(1997) [4]. A chama é de difusao turbulenta com as seguintes caracteristicas: pelo
bocal de 7.2mm de diametro é fornecida uma mistura de metano e ar na proporcao
volumétrica de 25% metano e 75% ar [38]. Concéntrico ao bocal do combustivel
sdo posicionadas chamas-piloto para a estabilizacdo da chama [2]. A pré-mistura
parcial de combustivel com oxigénio é feita para evitar a formacao de particulas

como a fuligem, que inviabilizariam a precisao nas medicoes escalares.

Entre as chamas com pilot, a chama D é uma das preferidas para
fazer a comparacao experimental [35, 41, 42|, pois possui alto nimero de Reynolds

(Re=22400), o que assegura o regime turbulento da chama.

Em geral, o comprimento da chama é apresentado na forma adimen-
sionalizada (usualmente em rela¢do ao didametro do queimador) uma vez que isto
facilita nao s6 a comparacao de resultados de varios autores, como também o esta-
belecimento de correlagoes para estas grandezas. Desta forma, as distancias foram

normalizadas pelo diametro de saida do jato de combustivel d.

Nas proximas secoes serao comparadas solugoes para a fracao de mis-
tura, temperatura e fracao de massa dos produtos e reagentes. Certa discrepancia
com relacao aos resultados experimentais é esperada, devido ao fato que dados ex-
perimentais sao estatisticos e a ordem do erro é de aproximadamente 10%. Note

que a combustao turbulenta é um processo essencialmente transiente.
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5.1 Comparacao das solucoes numérica e experimental para

a fracao de mistura

Comecamos fazendo uma andlise do comportamento da fracao de mis-
tura ao longo da chama, pois é através dela que determinamos outras quantidades

como temperatura e fracao de massa das espécies utilizando as equacoes Flamelet.

A Figura 5.1 representa a fracao de mistura ao longo do eixo central;
observa-se que ha um decaimento da fracao de mistura ao longo do eixo, pois o
combustivel emitido do bocal mistura-se com o ar vizinho por conveccao e difusao
para formar um campo de fracao de mistura, que em condicoes estequiométricas,
queima. Nas proximidades de z/d igual a 15, 35 e acima de 60 existem diferengas
entre a solucao numérica I e dados experimentais, porém se refinarmos a malha de
99 x 51 x 51 para 149 x 51 X 51 como mostra a solu¢ao numeérica II, essa discrepancia

diminui, implicando que uma malha com refinamento no centro é a melhor.

14 ‘ ‘
® experimental
—— numeérico |
1.2t *  numérico Il 1

O I I I I I I I I

0 10 20 30 40 50 60 70 80 90
x/d

Figura 5.1: Fracao de mistura ao longo da linha central para chama Sandia D.
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Vamos analisar o comportamento da fracao de mistura nas seccoes ra-
diais, considerando-a em funcao da distancia radial normalizada pelo diametro do
jato e posicionada em z/d = 15, x/d = 30 e x/d = 45. Em todos os casos a fra¢ao
de mistura decresce ao longo do raio e & medida que o fluido se afasta do bico injetor
este decréscimo se torna mais lento. Fisicamente, isto significa que o combustivel

estd sendo consumido & medida que se mistura em razao estequiométrica com o ar.

A Figura 5.2 (superior) representa a seccao radial na posi¢ao x/d = 15,
onde constatamos que a fracdo de mistura comeca com quase 100% de combustivel e
depois comeca a decair devido ao consumo deste a medida que se mistura em razao
estequiométrica com o ar. A solucdo numérica e a experimental apresentam con-
cordancia de comportamento, porém existem diferencas entre resultados na posicao
entre r/d = 0.5 e r/d = 1.5, onde a influéncia da viscosidade turbulenta é grande,

fazendo com que a solugao numérica tenha um decaimento maior que a experimental.

Uma analise semelhante pode ser feita na Figura 5.2 (inferior), que
representa a posi¢ao x/d = 30; apenas em r/d = 0 tem-se diferenga apreciavel entre

a solugao analitica e a experimental causada pela viscosidade.

A Figura 5.3 representa a fracao de mistura em z/d = 45. Esta inicia
com aproximadamente 38% e decai ao longo da secc¢ao radial. Maior discrepancia
surge a partir de r/d = 3, que se encontra mais afastada do bico injetor e onde
a malha esta menos refinada; quanto mais grossa estiver a malha, maior é a in-

fluéncia da viscosidade turbulenta e, consequentemente, maior pode ser o erro nesta

aproximacao.

Nesta secao nao foi feita nenhuma comparagao com solugoes analiticas,
pois nao foi desenvolvida uma solucao analitica para a equacao da fragao de mistura;

no entanto, para o leitor interessado indica-se uma solugao dada por Peters [30].
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Figura 5.2: Fragao de mistura ao longo do raio em z/d = 15 (superior) e x/d = 30
(inferior) para chama Sandia D.
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Os perfis radiais representados nas Figuras 5.2 e 5.3 indicam que a

chama pode ser razoavelmente aproximada por uma funcao Gaussiana.
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Figura 5.3: Fragao de mistura ao longo do raio em z/d = 45 para chama Sandia D.

Nas proximas secoes a comparacao dos resultados incluird a solucao
analitica desenvolvida pela autora no capitulo 3, juntamente com solucao numérica

e experimental.

5.2 Comparacao das solugoes analitica, numérica e

experimental para a temperatura

Neste item, faz-se uma andlise do comportamento da temperatura,
primeiramente em relacao a fracao de mistura e depois com relacao ao eixo cen-

tral e nas seccoes radiais do queimador. A temperatura foi normalizada pelo seu
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valor na saida do jato e a solucao analitica da temperatura em funcao da fracao de

mistura ¢ dada pelas equagoes (3.39) e (3.41).

A Figura 5.4 mostra a solucao analitica, numérica e experimental da
temperatura em funcao da fracao de mistura; verifica-se boa concordancia dos resul-
tados. Conforme mostra a figura, a temperatura cresce até atingir seu valor maximo,
onde temos a mistura estequiométrica, ou seja, condigcoes ideais de queima. O valor

da temperatura adimensionalizada 7 representa aproximadamente 2100K..

A nao suavidade do resultado analitico proximo a Z = 0.34 é devido ao
fato que, a aproximacao do termo exponencial leva em consideracao as solugoes de

Burke Schumann, que sao lineares.

8 ‘
® experimental
—¥— numérico
7t analitico
(]
6 L .
° (]
([ J
5 L .
[
= °
@
4 L .
@
[
3 L .
[ J
2 L .
[

1 Il Il Il Il

0 0.2 0.4 0.6 0.8 1

Figura 5.4: Comparacao da temperatura no espago da fragao de mistura para Chama
Sandia D.
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A Figura 5.5 mostra o comportamento da temperatura ao longo do
eixo central, também chamado eixo de simetria. Nesta figura também verificamos
um crescimento da temperatura até atingir a posicao de condigao estequiométrica,
onde efetivamente ocorre o processo de combustao de combustivel e ar, de forma
que os reagentes sao consumidos e os produtos de combustao sao produzidos em
maiores proporcoes. O perfil numérico se aproxima mais do analitico que o experi-
mental porque a fracdo de mistura é calculada numericamente pela equagao (2.152),
e através desta determinamos a solucao analitica da temperatura e fracao de massa

em todo o dominio da chama.

7 ‘ ‘ ‘ ‘
® experimental
—%— numeérico
analitico

1 Ly A | | | | | | |
0 10 20 30 40 50 60 70 80

x/d

Figura 5.5: Temperatura ao longo da linha central para Chama Sandia D.

A Figura 5.6 mostra o perfil de temperatura radial na posigao z/d = 30,
onde observa-se discrepancias entre as solucoes pois nesta posicao a malha esta
tornando-se mais grossa e também porque na solucao numeérica nao consideramos a

perda de calor por radiagao.
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Figura 5.6: Temperatura ao longo do raio em z/d = 30 para Chama Sandia D.

Na proxima secao serao apresentados graficos das concentragoes de al-
gumas espécies envolvidas no processo de combustao como, metano, oxigénio, vapor

d’agua e dioxido de carbono.

5.3 Comparacao das solucoes analitica, numérica e
experimental para a fracao méassica do CHy, Oy, HO e

CO,

Nesta se¢ao vamos comparar resultados obtidos para a fragao de massa,

na modelagem de uma chama difusiva turbulenta de metano/ar. Iniciamos com-
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parando o perfil da fragdo méassica do metano (C'Hy) ao longo da fragao de mistura
disposto na Figura 5.7; ela comec¢a em zero pois em Z = ( temos apenas oxigénio
puro. A diferenca entre os resultados é pequena, pois conseguiu-se um erro menor
para o consumo de combustivel; tal concordancia pode ser observada também na

Figura 5.8.

0.16 . . . .
014l o expeirllmental
—— analitico
012} —*—numérico
0
0.1f
<
T
0 0.08
> ()
0.06f
0.04f
0.02f
D — ' '
0 0.2 0.4 0.6 0.8 1

Z

Figura 5.7: Fracao massica do C'H, no espago da fracao de mistura para Chama
Sandia D.

Na Figura 5.8 (superior) temos o perfil da fragdo méassica do CHy ao
longo da linha central, onde o comportamento é semelhante ao da fragao de mistura,
como esperado, ja que a fra¢ao de mistura representa o fluxo de combustivel (C'Hy)
na mistura. Na Figura 5.8 (inferior) temos a fragdo maéssica na sec¢ao radial posi-
cionada em z/d = 30, que decresce rapidamente até a extingdo da chama; a partir
de r/d = 1 surgem diferengas em relagdo ao experimento, pois uma malha grossa

acarreta perda de informacao por difusao numérica.
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Figura 5.8: Fragao maéssica do C'Hy ao longo da linha central (superior) e na sec¢ao
radial z/d = 30 (inferior) para Chama Sandia D.
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Agora, vamos analisar os resultados do perfil de fracao massica do oxi-
génio (Oz). Na Figura 5.9 mostramos a evoluc¢ao da fracao massica do Oz ao longo
da fracao de mistura. Nota-se que ha um decréscimo na fracao méssica decorrente
do consumo de oxigénio pela chama até atingir um ponto minimo onde quase todo
o oxigénio ¢ consumido; esta é a condicao estequiométrica. Logo depois ela volta a
crescer pois estamos considerando que através do bico injetor também esteja saindo
oxigénio junto com o combustivel, devido a configuracao da chama D mencionada
anteriormente. A suavidade que existe nos dados experimentais na regiao proxima
a zona estequiométrica (Z = 0.4) ndo esta presente nos outros resultados como

consequéncia da aproximacao na exponencial da equacao resolvida.
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Figura 5.9: Fragao méssica do Oy no espaco da fragao de mistura para Chama Sandia
D.

A Figura 5.10 mostra o comportamento da fragdo massica do Oy ao

longo do eixo de simetria; um decaimento da fracdo massica acontece até atingir
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a superficie estequiométrica; logo apds ela volta a crescer pois é onde ha menos
combustivel e a mistura combustivel-ar torna-se rica em oxigénio, porém pobre em

combustivel.

0.25 \ \

® experimental
—¥— numérico
analitico

0 10 20 30 40 50 60 70 80
x/d

Figura 5.10: Fragao massica do Oy ao longo da linha central para Chama Sandia D.

Da reagao entre metano e ar surgem produtos de combustao como vapor
d’agua e o dioxido de carbono. A Figura 5.11 mostra a evolugao da fracao massica
do vapor d’agua (H20) no espago da fragdo de mistura, um escalar que vai de zero
a um. Nos pontos Z = 0 e Z = 1 a concentracao de HyO é nula, pois nestes
extremos temos ou combustivel puro (Z = 1) ou oxigénio puro (Z = 0); a maxi-
ma concentracao é alcancada na superficie estequiométrica. As solugoes analitica,

numérica e experimental estao em boa concordancia.
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Figura 5.11: Fracao massica do H20 no espago da fragao de mistura para Chama
Sandia D.

A Figura 5.12 (superior) representa a fragdo massica do vapor d’agua
ao longo do eixo de simetria; a solugao numérica tem discrepancia considerével com
relacao as outras solucoes, provavelmente devido ao célculo da viscosidade nesta

regiao.

A Figura 5.12 (inferior) mostra a fracao massica do H»O na secgao
radial em z/d = 45. Ha decaimento da fracdo de massa ao longo do raio e as
solucoes experimental, analitica e numérica estao em razoavel concordancia. Devido
as incertezas tipicas dos valores das propriedades de transporte a alta temperatura,
cerca da ordem de 10% ou mais, isto pode gerar incertezas de mesma ordem na

estrutura da chama [50].
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Figura 5.12: Fragao massica do H2O ao longo da linha central (superior) e ao longo
do raio em z/d = 45 (inferior) para Chama Sandia D.
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Na Figura 5.13 tem-se a fracao massica do dioxido de carbono (COs)
no espacgo da fracao de mistura. Nos seus extremos, em Z =0 e Z = 1, nao tem-se
formacao de produtos; verifica-se a concentracao de C'Oy maxima quando se esta na

zona, estequiométrica.
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analitico

Y-CO2

Figura 5.13: Fracao massica do C'O; no espaco da fracao de mistura para Chama
Sandia D.

Na Figura 5.14 (superior) a fragao massica foi representada ao longo do
eixo de simetria. Os resultados indicam que a fragao massica do C'O, vai crescendo
a medida que o jato se desenvolve, atingindo seu valor méaximo proximo a z/d = 45,
que é a posicao de condicao estequiométrica; apos atingir este valor maximo, a fracao

maéssica volta a decrescer.

Finalmente a Figura 5.14 (inferior) mostra o comportamento da fragao
massica do C'O; na secgao radial em x/d = 30. A quantidade de dioxido de carbono
cresce até atingir a condicao estequiométrica e logo apos decresce, similarmente ao

que ocorre para a fracao massica de HyO.
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A diferenca entre o resultado numérico e os demais poderia ser dimi-
nuida quando do uso de um outro modelo de viscosidade turbulento, como o de

Germano por exemplo [19].

Assim, concluimos as comparacoes dos resultados analiticos, numéricos

e experimentais para Chama Sandia D de metano.
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6 CONCLUSOES E PERSPECTIVAS

O proposito deste trabalho foi o de aprofundar o conhecimento de
chamas difusivas desenvolvendo solug¢oes numéricas para uma chama de metano
e obtendo solucoes analiticas para as equacoes do modelo Flamelet Lagrangeano,
ou seja, solucoes para as equacoes da temperatura e da fracao de massa em funcao
da fracao de mistura. Consideramos uma reacao irreversivel de um passo de mis-
tura estequiométrica: vpCHy + 190y — v00,C05 + vi,0H20. A formulacao foi

baseada nas equacoes Flamelet para a quimica e fracao de mistura para o fluxo.

Para desenvolver a solucao analitica, para as equacoes do modelo Fla-
melet Lagrangeano, introduzimos algumas simplificagoes para transformar a EDP
original, fortemente nao linear, em uma mais acessivel de tratar analiticamente. O
problema foi dividido em duas partes, pois temos comportamentos diferentes para
Z < Zg e Z > Zg. Enfatizamos, ainda, que somente quando usamos um modelo
apropriado, resultou em equagoes mateméticas que podem ser tratadas de modo
mais acessivel analiticamente e que ainda continuam representando o problema fisico

(de combustao) [44].

Na solucao numérica, o cédigo em FORTRAN em aprimoramento apre-
sentou-se preciso e de baixo custo. Apesar de estarmos utilizando um dominio
tridimensional o tempo computacional nao afetou o desenvolvimento do trabalho.
O método com nimero de Mach baixo com relaxagao na massa especifica, também

ajudou a obter resultados de baixo custo.

A modelagem de chamas difusivas turbulentas usando Dinamica dos
Fluidos Computacional pode ser alcancada usando uma variedade de simulagoes
numéricas. Entre elas, escolhemos LES, pois trabalhamos com malhas maiores,
mais grossas que DNS. Para as escalas nao resolviveis na malha utilizou-se o modelo
submalha de Smagorinsky, através do qual os graficos demonstram a conformidade

com o modelo de combustao.
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Os resultados analiticos e numeéricos foram comparados com dados ex-
perimentais. Verificamos, no capitulo anterior, que o comportamento global das
solucoes ¢ concordante. Algumas discrepancia entre os resultados devem-se a sim-
plificacoes feitas no modelo e também porque os dados experimentais sao estatisticos
e a faixa de erro pode ser da ordem de 10%, ja que o processo de queima numa chama

é transiente.

O aumento continuo do uso de energia contribui para o desenvolvimento
de novas tecnologias para a obtencao de fontes de energia renovaveis. Em especial,
a biomassa pode ser gaseificada, o que significa a producao de gases como CO,
H; e C'H, para queima posterior. Os bio-combustiveis oferecem muitas vantagens
como sustentabilidade, reducao das emissoes, seguranca além de promover o desen-
volvimento regional, especialmente no setor da agricultura. A biomassa também
pode ser usada para produzir bio-alcool, como o metanol e o etanol, que estao se
tornando cada vez mais populares como alternativas para motores de combustao in-
terna a faisca. Desta forma, este trabalho corresponde ao inicio de uma contribuicao
maior a ser realizada na modelagem e simulagao de chamas gasosas envolvendo bio-

combustiveis.
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