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RESUMO

As ferramentas de simulagdo numérica tém evoloddsideravelmente nos ultimos vinte
anos e aproximam-se cada vez mais do dia a diassalagsbes de Engenharia, fornecendo
diversas funcionalidades que o Engenheiro podeemmghtar para a previsdo de fenGmenos,
antes exclusivamente compreendidos experimentadmeltesmo sendo muito Oteis e
razoavelmente compreensiveis para 0s usuarioss &stamentas ndo compreendem toda a
gama de adaptacBes necessarias para resolver essadficos, e podem trazer prejuizos a
compreensao do problema e até uma solugéo erréonessd em questdo. O objetivo do presente
trabalho € utilizar uma ferramenta comercial deugigéio numérica para a solugéo de dois casos
de escoamentos reativos. Visa também discuticaniente a solugdo obtida e apresentar uma
maneira de aplicar os conhecimentos adquiridosmalacdo de uma camara de combustao real.

O primeiro estudo de caso é uma camara cilindxparémentada e apresentada em 1994
por Garreton e Simonin. Trata-se de um caso semteltzafornalhas de aquecimento d’agua e
em processos com caldeiras fumotubulares. O quein@ade jatos concéntricos utilizando gas
natural e ar atmosférico como reagentes. Uma andis solucbes obtidas com diferentes
modelos de turbuléncia é realizada e discutida para segunda abordagem, onde a influéncia
das condicdes de contorno do dominio e dos modeloadiacdo sdo abordadas.

O segundo estudo de caso é a camara de combugigin®ntada por Meier, 2000. A
geometria e condi¢cdes do caso assemelham-se antbeistores de turbinas a gas, incineradores
e fornos industriais. O caso apresenta um escoamauito turbulento e instavel, de gas natural
e ar atmosférico. Uma discussdo sobre a metodoigisolucdo deste problema é feita para
explorar os pontos comuns a solu¢cdes de combustatestriais, como por exemplo, o de um
forno secador de minério rotativo.

Os diferentes resultados numéricos obtidos nosad@igs mostram que todos os modelos
geram resultados pelo menos qualitativamente ctExemas apresentam erros numericos
razoaveis. A partir da discussdo dos resultadossapta-se uma proposta de modelagem para
um caso pratico envolvendo uma geometria mais @apk apontam-se 0s pontos de risco para

analise dos resultados.



ABSTRACT

Numerical simulation tools have reasonably evoliedhe last twenty years and are
getting increasingly closer to routine Engineersiodutions, providing features that the Engineer
can use to predict phenomena that were previously experimentally understood. Despite
being useful and easy-to-understand, these tool®tmclude all adaptations required to solve
specific cases, leading to misunderstanding ofpifedlem and even to wrong solutions. The
present study aimed at using a commercial CFD émrddne solution of two reacting flow cases,
critically discussing the solutions and presentamgapplication of acquired the knowledge in
simulations of real combustion chambers.

The first case study was a cylindrical chambestete and presented in 1994 by Garreton
and Simonin, which is similar to water-heating brsl and parallel tube furnaces. The burner
uses concentric jets, with natural gas and atmogplaér as reactants. An analysis of the
obtained solutions applying different turbulencedels was carried out, and the solutions were
discussed in a second approach on boundary comsliiod radiation transfer models.

The second case study was the combustion chamstedtby Meier, 2000. Its geometry
and boundary conditions are similar to those of gabine combustors, incinerators, and
industrial furnaces. The chamber presents a styangbulent and unstable flow of natural gas
and atmospheric air. The methodology to solve phidblem was discussed, considering issues
also found in solutions for industrial burners,lsas those used in mineral rotatory dryers.

The different numerical results obtained in bo#ses show that all models provide at
least qualitatively coherent results, but presemherical errors. Based on the discussion of the
results, a proposal for modeling a practical caselving a much more complex geometry is

presented, and risk issues for further result @mayre pointed out.
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1. INTRODUCAO

Processos de combustédo diariamente fornecem ergengianeros processos industriais,
sejam fornalhas a lenha, leitos fluidizados, cordres de combustiveis liquidos, a gas ou
mesmo solido pulverizado. Dois processos onde eammbustdo com variados combustiveis
séo a industria cimenteira e a industria produtiraoncreto betuminoso usinado a quente. O
Brasil possui uma vasta malha rodoviaria que atilino seu processo de construcdo e
manutencao, equipamentos dependentes da enerdie dencombustores, seja no processo de
transformacao do cimento ou secagem de areianggjaocesso de secagem e aquecimento para
producdo de concreto betuminoso usinado a quergeindmeras modificacbes na matriz
energética para tais equipamentos vém pedinddiletede destas unidades para adaptar-se aos
combustiveis mais baratos ou disponiveis no momento

A industria produtora de equipamentos de benefierdm mineral, que envolve na
maioria das vezes 0s processos de aguecimentoagesec esta constantemente buscando
solugcbes capazes de cumprir com as necessidade=useclientes investindo em solugdes de
Engenharia. Atualmente uma ampla gama de progrdenasmputador oferece aos Engenheiros
ferramentas de calculo capazes de simular procdsscembustdo, nas mais diversas geometrias
de cadmaras e combustores, e ainda variando comddgstiAs ferramentas de simulacdo
numeérica sao instrumentos poderosos que podeniaandl projeto antecipado de experimentos
e mesmo serem determinantes de projeto definitR@ssibilitam assim a modificagcdo de
parametros de operacgdo e projeto nos combustofesnecem uma visdo mais detalhada dos
fenbmenos encontrados no processo de combustadrakbotambém qudo ampla pode ser a
gama de solucdo dos problemas industriais, dadasrescdes de modelos de turbuléncia,
modelos de taxas de reacdo, modelos de trocasivadjeetc.. A analise dos resultados de um
programa de célculo € um instrumento importanta palizar a veracidade dos resultados e suas
aplicacdes praticas.

Combustiveis fésseis sdo as maiores fontes de ianecy mundo e possivelmente
continuardao sendo por um longo tempo. Grandesgsfagstao sendo feitos com relagéo ao uso
destes combustiveis de uma forma mais eficienta@eatalmente aceitavel. Durante o Ultimo
quarto de século uma parte significativa deste®r@sf teve como foco principal o
desenvolvimento de modelos matematicos multidinoeass capazes de simular varios
equipamentos, tais como aquecedores, reatoregjogesade vapor e queimadores. O objetivo
principal é que possam ser usados para projetanaéisa processos de combustdo de

combustiveis fosseis ou renovaveis (biomassa) sHatelelos servem como ferramentas, que



reproduzem experimentos fisicos através de equitesexperimentos numéricos, [Eaton et al.,
1999].

O desenvolvimento de tecnologias de combustéo adbustiveis fosseis no passado foi
largamente de natureza empirica, sendo baseadappiinente na experiéncia acumulada em
operagOes em caldeiras, e sobre dados obtidogiadmtestes simplificados. A experiéncia e
dados obtidos empiricamente possuem aplicabilidlediada. Dados de camaras de combustéo
de dimensBes maiores sdo tipicamente limitados ediches dos seus produtos. Dados em
escalas menores, enquanto fornecem informacgdespreisas do fendmeno governante, séo
frequentemente de obtencdo onerosa. Deste modmels®des para resultados desta natureza se
tornam dificeis de serem extrapoladas para sistémasande porte. Isso ocorre principalmente
por causa da complexidade da turbuléncia, e tamd@Esmprocessos reativos dos fluxos, pré-
misturados ou ndo da chama, segundo Eaton et980. As metodologias de modelamento de
processos de combustdo podem fazer a ligacaoestae testes de escalas menores e a operagao
de camaras em grandes escalas de poténcia. Ideveseao fato de prover informagdes sobre os
processos de combustao que os dados experimentasgd ndo podem prever.

Os modelamentos de processos de combustédo podemiasstiitas formas, mas poucos
possuem a capacidade de representar de maneitlaadatas principais fendmenos envolvidos
(ex.: mecénica do escoamento, conveccao, turbaléreacdes quimicas e radiacdo térmica).
Algumas modelagens sao melhores para um determioasio, e para outros ndo. Existem
modelagens que fazem um enfoque mais detalhadioética quimica envolvida no processo de
combust&o, mas ignoram, ou resolvem de forma nsunplificada a mecanica do escoamento, a
turbuléncia, a conveccdo de calor e a radiagdoid@rroutras resolvem bem o escoamento
(turbuléncia e conveccédo), com razoavel atencanética quimica do processo de combustéo, e
nao resolvem a transferéncia de calor por radiaglgiros modelos apresentam pouco
detalhamento tanto para a mecénica do escoameamntliirfdo turbuléncia e convecgéo) e
cinética quimica, quanto para a radiacao térmieagmte no processo de combustao.

O escoamento turbulento num combustor introduasé&omplicagdes ao calculo, como
vortices de diferentes escalas, recirculacbes naamed de combustdo e gradientes fortes de
velocidade. Para desenvolver um queimador usuadme@ib necessarios tanto simulacdes
numeéricas, como experimentos préaticos. Entretamosimulacdes numéricas, modelos padrbes
por vezes falham ao simular queimadores com alt@l*©u com diferentes relacdes de tempo
quimico e mecanico do escoamento nha mesma forriadindsto deve-se atentar antes do uso de

ferramentas computacionais, analisando a implicdeamada componente na sua modelagem.



Com os avangos da computacéo, a aplicacado de macks fluidos computacional vem
se tornando muito comum. J& é frequente o uso delowde duas equacdes para representar o
transporte turbulento, associadas a um trataménfdiicado da camada limite termodinamica.
Muitas vezes estes modelos alcancam uma boa cé@mimdcom o fenébmeno fisico, mas em
algumas aplicacGes apresentam falhas na desciag@aliiade pelo modelo matematico.

A simulacdo numérica direta € uma opc¢éo tentadara a solucdo dos problemas de
Engenharia, pois pode retratar com exatiddo o esmo@®, mesmo reativo, numa fornalha, dado
gue todas as escalas de comprimento e tempo sAaidas. A vantagem da simulacdo numérica
direta é que ndo sdo necessarios modelos de tockul&ua desvantagem, entretanto, é o tempo
computacional que € necessario, atualmente podsead@nte resolver casos de pequenos
Reynolds.

A boa utilizacdo das ferramentas computacionaise fgoazer muitos beneficios para a
industria de tais maquinas, acelerando o processtesenho dos equipamentos, melhorando as
condicOes de trabalho dos equipamentos, evitanchibestdo incompleta de gases e melhorando
emissdes que podem ser danosas a vizinhanca daslesiindustriais e a atmosfera.

1.1. ESCOPO E OBJETIVO DO TRABALHO

Este trabalho tem por objetivo principal estabeileaon procedimento para a modelagem
de combustores em fornalhas industriais, com fexrdas de Engenharia, para fins de simulagéo
numérica, comercialmente distribuidas e ja presese escritérios de Engenharia e industrias
de bens de capital como usinas de asfalto, cafjdomos de tratamento térmico, etc.. Os varios
trabalhos pesquisados mostram que os modelos &dngaspara simulagcdo do escoamento como
para taxa de reacdo dos reagentes podem variaegeafar comportamentos diferentes dados
regimes de escoamentos, comportamentos dos comdisistias concentracdes de reagentes, das
temperaturas, das condic6es de parede, etc.. Agtomicial do trabalho é:

1. Simular um caso de uma camara de combustao cdindom jatos coaxiais, [Garreton e

Simonin, 1995], Fig. 1.1, com um programa comerd&bolumes finitos ANSYS CFX

10.0 numa geometria tridimensional simulando cotapiente a camara afim de estudar

a variagdo com diferentes modelos de turbuléngmesantando e discutindo os

resultados de diferentes modelos de radiacdo eétamabinterferéncia das condicbes de

contorno.
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Figura 1.1 — Representagdo do problema de Garee®monin, 1995.

2. Simular uma camara com alto nimerosdérl, [Meier, 2000] Fig. 1.2, também com o
mesmo programa comercial, ANSYS CFX 10.0, consittkyaa geometria tridimensional
simulando e discutindo os resultados do caso. @ssdealculados sdo comparados com
valores experimentais obtidos com auxilio de laserMeier, 2000.

\
Ar Estator, gerador
de 'swirl'

Figura 1.2 — Representagao do problema de Mei€f.20

3. Propor para uma geometria de fornalha represemadam combustor em um secador
de agregados minerais (secador rotativo) cilinduitomodelo para simulagcdo numérica,



gue tem por objetivo orientar um projeto mecanisturb da implementacdo de um

gueimador para metano.

Figura 1.3 — Secador de agregados minerais e diagia funcionamento.

O trabalho é dividido nos capitulos seguintes sgr@ando no Cap. 2 uma revisao
bibliografica e conceitual dos conceitos dos fendmsede combustdo e sua simulacdo. Uma
discusséo breve sob aspectos termodinamicos basfeda, pois muitos dos modelos de taxa de
reacdo quimica baseiam-se em principios fundangen@dmenta-se sobre uma série de
trabalhos que foram publicados sobre o assuntecaitéise sobre as hipoteses consideradas em
cada estudo de caso.

O capitulo de apresentacdo da modelagem matematiizada para simular o
escoamento reativo, turbulento, com transmissémablbe dentro de uma fornalha é discutido no
Cap. 3. Todos os modelos mateméaticos utilizadosahacdo dos estudos de caso citados €
apresentada ali. Comenta-se sobre a aplicagdo ddelos através do programa comercial
escolhido para a solugédo dos casos e modelamemtasdqratico.

Os resultados obtidos pela modelagem matematioa @grograma comercial Ansys
CFX 10 sao apresentados no Cap. 4, utilizando ipahnente graficos dos perfis experimentais
de concentracdo € obtidos pelos trabalhos originais, campos de teambpe calculados e
comentarios sobre cada um destes pontos. Ao firsedespitulo descreve-se um caso pratico,
um secador rotativo de agregados minerais, onderegende futuramente implementar a
ferramenta no projeto de queimadores e fornalAss. conclusées finais e sugestbes para

trabalhos futuros sao apresentadas no Cap. 5.



2. REVISAO CONCEITUAL E BIBLIOGRAFICA

2.1. TERMODINAMICA QUIMICA

Os parametros necessarios para a determinacasteimas de combustdo sdo os produtos
de equilibrio, temperatura e composicdo quimica.td®® o calor envolvido na reacdo €
empregado somente para aumentar a temperatura rddstgs, entdo esta temperatura é
chamada temperatura adiabatica de chama. Em poscesss existem perdas inevitaveis para a
matéria, a qual se destina o calor (vapor, pecagra@amento térmico, material em secagem),

paredes da fornalha, etc.

2.1.1 CALORES DE REACAO E FORMACAO

Todas as reacdes quimicas sdo acompanhadas omaa@bsorcdo ou por uma liberagéo
de energia, normalmente na forma de calor. E pelsdaterminar este montante de energia e
entdo a temperatura e a composicdo dos produtogaddio a partir de principios béasicos.
Célculos estatisticos permitem determinar a enémggana de uma substancia. A energia interna
de uma substancia é dependente do seu estado ie@imamb. Entdo a mudanca de energia
interna de um sistema que resulta de uma mudasica fiu reacdo quimica depende apenas dos
estados inicial e final, [Glassman, 1977].

Para uma reacao ocorrendo num escoamento com gasdaegligenciaveis de energia
cinética, energia potencial, e sem nenhuma formaralealho além da necesséaria para o
escoamento, o calor adicionado é igual a variagénthlpia do sistema.

Q=AH (2.1)

A maioria dos célculos termoquimicos é feita psistemas termodindmicos fechados,
onde a estequiometria € mais convenientementesaiegla em termos das quantidades molares
determinadas através de calculos estatisticos. lahiemas de escoamento compressivel onde
sistemas termodinamicos abertos sdo essenciai® oaluso de quantidades massicas
[Glassman, 1977]. A variacdo de energia ou trocaadl® associada com a reacdo a uma dada
temperatura € dita calor de reacdo a esta temperatu

Da definicdo de calor de reacéo, o calor liberaela reacdo dependera da temperatura na
qual a reagéo e entalpias de produtos séo avalig@assman, 1977]. O calor de formacao a

uma temperaturd, pode ser relacionado a outra temperaiiyraobservando a configuragéo de

reagéo na Fig.2.1.
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Figura 2.1 — Caminhos Temperatura-Reacéao, [Glassh8ai].

De acordo com a primeira lei da termodinamicarasas de calor que procedem dos

reagentes na temperatufapara produtos na temperatdra tanto pelo caminho A quanto pelo
caminho B, devem ser as mesmas. Pelo caminho A-skewa temperatura dos reagentes da

T,, e reage d,. Pelo caminho B a reagdo ocorrg ae aumentando a temperatura dos produtos
de T, aT,. Entdo sabendo a diferenga em conteudo de ereerjfarentes temperaturas para 0s

produtos e dos reagentes, é possivel determirelopde reacdo a uma dada temperatura atraves
do calor de reacédo de outra, [Glassman, 1977].

Se os calores de reacdo a uma dada temperatureosfecidos para duas reacdes
separadas, o calor de reagcédo de uma terceira reagesma temperatura pode ser determinado
por simples adicdo algébrica. Por exemplo, duagde=a que podem ser desenvolvidas

normalmente por um calorimetro a pressao conssdiate

Coratite OZ(Q)T) CO,(g), Q. = +941 kcal (2.9)
1
CO(9) +05(9)—55>C0; (). Qp = +67.7 keal (2.10)
C yrafite +%02(9)Tco(g), Q. =(941-67,7)=+26/4 kcal (2.11)

Normalmente ao invés de se trabalhar com umadistade de reacdes e seus calores,
listam-se as reacdes basicas, mais comuns e tambértista do que € conhecido, tais como os
calores de formacdo de substancias quimicas. @ patbdo de formacdo € a entalpia de uma
substancia no seu estado padrao, referido a sememos nos seus estados padrdes na mesma



temperatura. O valor do calor de formacéo de unda dabstancia a partir de seus elementos
pode ser o resultado da determinacdo do calor dereacdo. Entdo epara uma reacdo sem
perdas pelas paredes queimando carbono para@bieé possivel (conforme exemplo anterior)
escrever o calor de formacgéo do diéxido de carlao?®8 [K] como

(AH? = 941 [kcal/mol] (2.12)

)298,(302

O namero de reagbes que devem ser medidas catioceneente € 0 mesmo numero de
substancias que os calores de formacdo devem samileados. A conseqiéncia disso é que
dados os calores de formacéo das substancias gs#ifkam qualquer reacéo particular, um
pode determinar diretamente o calor de reacao lou llderado na temperatura de referéncia

como

AH; = 3 n(AH?) - 3 naH?) =-Q, (2.13)

! produtos ] reagentes

onde AH, é a variagédo da entalpia na temperaiyra, € o niumero de moles do composto
(AH ?)Ti é o calor de formag&o do composta temperaturd, Q. é o calor da reacdo a presséo

constante. Existem tabelas extensas com calorésrimb@cédo padrao, a Tab.2.1 mostra alguns

exemplos.



Tabela 2.1 — Calores de formacao padréo a 298d &gilimas substancias, [Glassman, 1977].

Simbolo quimico Nome Estado AH? [kcal/mol]

C Carbono Vapor 126,36

N Nitrogénio atdmico Gas 112,75
C,H, Acetileno Gas 64,19
H Hidrogénio atbmico Gas 52,09
o, Ozobnio Gas 34,00
NO Oxido nitrico Gas 21,60
C.H, Benzeno Gas 19,80
C,H, Etano Gas 12,50
OH Radical hidroxila Gas 10,06
NH Amonia Gas -11,04
C,H,O Etileno 6xido Gas -12,19
CH, Metano Gas -17,89
C,H, Etano Gas -20,24

CO Monéxido de carbono Gas -26,42
C,Hy, Butano Gas -29,81
CH ,OH Metanol Liquido -57,04
CH g Octano Liquido -59,74
H,O Agua Liquido -68,32
0, Di6xido sulfdrico Gas -71,00
C,Hy Dodecano Liquido -83,00

Co, Di6éxido de carbono Gas -94,05

2.1.2. EQUILIBRIO QUIMICO: 22 LEI DA TERMODINAMICA

Na realidade as reacdes quimicas ndo se compl&amum sistema adiabatico elas
procedem até que a funcdo entropia atinja seu noxpara entdo cessar. Ao cessar as
concentragfes das espécies individuais ndo variais. l8aso o sistema ndo seja adiabético,
existe um procedimento de calculo para obter asetdracdes atingidas no equilibrio quimico.

Para um sistema estar em equilibrio quimico nderdexcorrer variacdes temporais na
sua composicdo quimica, [IPT, 2000]. A condicd@beara um sistema a uma dada temperatura
estar em equilibrio é relacionada a funcdo de GiBbuando seu valor for minimo tem-se o
equilibrio quimico. Assim,

G=H-TS, dG,, =0 (equilibrio) (2.14)

A partir desta definicdo pode-se chegar, [IPT,020@ uma relacdo que define uma
constante especifica da reacdo com o calor libgradela e a temperatura em que ocorre.
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dinK AH°
dT  RT?

Para uma dada temperatura, a composi¢cdo da mdsueavariar se a pressao variar. Isto

(2.15)

ndo é valido quando a soma dos coeficientes est@gtiicos dos reagentes for igual a dos
produtos, [Glassman, 1977].

A reacdo entre os reagentes e 0s produtos € eoadando reversivel, de tal forma que
os produtos existem no sistema em analise. Engédos seagentes sdd,e O,, por exemplo,
ambos aparecerdo no lado dos produtos também. daw tiom reacdes de equilibrio, as
quantidades molares dos reagertee O, sdo dadas ou conhecidas. Os contetdod ge O,

na mistura de produtos serdo incognitas. Este pdat® ser considerado cuidadosamente,
apesar de Obvio. Esta é a fonte de grandes ersgximaeiras tentativas de calcular temperaturas
de chama. Existem varios métodos mateméticos decd@mldestas equacbes por métodos
numéricos. Nao sera discutido aqui este tema. Gasgnsawyer, 1970, mostram detalhes dos
métodos.

Em célculos de combustédo, a variacdo da temparatuia com o oxidante na razdo de
combustivel que é desejado. Para tanto, ao resphodilemas de temperatura de chama, é
normal considerar o niumero de moles de combustivelo unitario e o nimero de moles de
oxidante como o dado pela razdo oxidante/combusfi@assman, 1977]. Desta maneira 0s
coeficientes sdo 1 e um namero normalmente maierlquGréaficos de temperatura de chama
versus razao oxidante/combustivel tém seu picoistura estequiomeétrica, exemplo Fig. 2.2. Se
o sistema for mais oxidante, haverd excesso dgéoki que devera ser aquecido até a
temperatura dos produtos, e entdo a temperaturapdodutos cai abaixo dos valores
estequiométricos. Se pouco oxidante esta presentdp ndo existe oxigénio suficiente para
gueimar na totalidade o carbono ou o hidrogénio,egemplo, ao seu estado mais oxidado, e a
liberacdo de energia € menor havendo queda da tatmpe A temperatura de chama é
representada como uma funcao de razdo de equiigléig. 2.2, onde a razdo de equivaléncia é

definida como combustivel/oxidante.
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¢

Figura 2.2 — Variagdo da temperatura de chama c@zéa oxidante combustivel.

A razdo de equivaléncia é dada pelo simhploPara sistemas ricos em combustivel,
existe mais de uma quantidade estequiométrica destivel e ¢>1. Para sistemas mais
oxidantes, ou sistemas com pouco combustisl; E estequiometricamentg=1.

Verifica-se que alguns sistemas tém seu pico dedeatura no lado mais rico de
combustivel. Este resultado ocorre porque, setensis € um pouco mais oxidante, o calor
especifico dos produtos € reduzido e entdo ha umerto da temperatura da chama. Algumas
temperaturas maximas de chama séo dadas, na Zab. 2.

Tabela 2.2 — Temperaturas de chama para mistutegquasmétricas em diferentes pressoes,
[Glassman, 1977].

Combustivel Oxidante Pressao (atm) T (K)
Acetileno Ar 1 2600
Acetileno Oxigénio 1 3410
Monoxido de Carbono Ar 1 2400
Mondxido de Carbono Oxigénio 1 3220
Heptano Ar 1 2290
Heptano Oxigénio 1 3100
Hidrogénio Ar 1 2400
Hidrogénio Oxigénio 1 3080
Metano Ar 1 2210
Metano Ar 20 2270
Metano Oxigénio 1 3030
Metano Oxigénio 20 3460

2.2. CINETICA QUIMICA

Segundo Glassman, 1977, as chamas se propagamtsoateaveés daquelas misturas

guimicas que sao capazes de reagir suficientemapigdo para serem consideradas de carater
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explosivo. Realmente a expressdo “explosiva” tegmitado especifico para reagbes muito
rapidas. Do ponto de vista da combustao, o interes$endmeno de cinética quimica é dirigido,
geralmente, considerando as condicdes sob as igtsmas quimicos sofrem reacfes
explosivas. Entretanto, o interesse maior existeomhecimento das taxas e dos mecanismos dos
processos de reacdes quimicas (ndo-explosivas)apentes, pois a maioria dos processos
industriais se desenvolve neste regime e a maimsapoluentes se forma em zonas de reacdes

permanentes, usualmente de menores temperatura)aesso de combustao.
2.2.1. TAXAS DE REA(;AO QUIMICA E SUA DEPENDENCIA DA TEMPERATURA

Toda a reacdo quimica, seja ela uma hidréliséodmase ou combustdo, ocorre a uma
taxa definida, dependendo das condicOes do sistAsiaondicbes mais importantes sdo a
concentragcdo dos reagentes, a temperatura, ogsefadiativos e a presenca de um catalisador
ou inibidor. A taxa de reagdo deve ser expressaeemos de concentracdo de qualquer das
substancias reagindo ou qualquer produto da reagf@jnda como a taxa de decréscimo da
concentragdo de um reagente ou como a taxa deiawwése um produto da reacéo.

A lei de acdo das massas determina que o desapantc de espécies quimicas seja
proporcional ao produto das concentracfes de espégiimicas reagentes, sendo que cada
concentragao é elevada ao correspondente coefi@stequiomeétrico. Assim,

RR= Kﬁ(M )" (2.24)

onde K € a constante de proporcionalidade chamada detacbvasespecifica de reacdo,
(M) representa a concentracao do comppsﬁ;gb € o coeficiente estequiométrico jdea reacao
e RR é a taxa de reacdo. O somat@ofj também é o namero total de compostosq é a

ordem total da reacdo. No sistema reagente a taxaudanca da concentracdo de uma dada

espécia é dada por
RS S 31 (U 225

desde que;, moles deM, sdo formados para caga moles deM, consumidos.

A maioria das rea¢6es quimicas ocorre devido a@edi de dois ou mais reagentes que
tém a capacidade de reagir. Entdo as mais simpéedes sdo de segunda ordem. E possivel
encontrar reacdes que aparentemente sdo de prionde&m, mas a grande parte destas reacoes

cai na classe de processos de decomposicéo.
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Dada uma reacdo qualquer de segunda ordem
A+B—>C+D (2.27)
[O+N, > NO+N] 28)

Especificar a reagdo desta forma néo significsicfmente) que cada colisdo entre os
reagentes A e B gerara produtos ou causar o desapanto de certa quantidade de A e B.
Arrhenius, 1889, sugere uma teoria simples que kEwvaconta este fato e contabiliza a
dependéncia a temperatura #e Arrhenius estabeleceu que apenas aquelas maéquia
possuem energia adicional necessaria maior que cprantidadeE, reagird. Moléculas
adquirem a energia adicional necesséria a partaotisbes que produzem energia em excesso
além de E,. Estas moléculas ativas com alta energia levampaodutos. O postulado de

Arrhenius pode ser escrito como
RR=2Z, exp{ E/A } 2.29)
B RT '

onde Z,; € a freqiéncia de colisdo @(p{_ E%T} é o fator de Boltzmann. O fator de

Boltzmann, derivado da teoria cinética, especifideacdo de todas as colisbes que tém energia

maior queE, . Da teoria cinética

210 = (ABo T/ | 230

ondeo,; € o diametro de coliséd, é a constante de Boltzmannyeé a massa reduzidd.
pode ser escrita na forma
Lyg = Z;—\B(A)(B) (2.31)
Z,. € apenas uma constante que representa os demais tgue caracterizam a colisdo

entre moléculas a serem consumidas. Entédo a foeudarhenius para a taxa de reacao é
RR = z‘AB(A)(B)exp{‘ E%T} (2.32)

Quando comparada a taxa de reacéo escrita a¢aifer de acdo das massas, o resultado

K=2, exp{_ E%T} =7, T2 exp{_ E%T} (2.33)

Entdo a conclusdo importante é que a constanteiéspede taxa de reacdo € apenas

encontrado é

dependente da temperatura, e independente da ¢t@w@m Z,, € uma constante que

representa 0s demais termos que caracterizam sficadintre moléculas a serem consumidas.
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Entretanto quando moléculas complexas estdo reagimein toda colisdo tem a orientacdo

apropriada para a reacéo especificada ocorrero Eatgode ser escrita como

K =2, T exp{_ E%T}z (2.34)

onde: € um fator determinado experimentalmente, que gedeim nimero muito pequeno. A

formula de Arrhenius é escrita da seguinte forma

K = const exp{_ E%T} = Aexp{_ E%T} (2.35)

onde a constant& leva em conta os termos de colisédo, a dependdadiamperatura, e o fator
experimental. Esta expressao serve para a maiasiaedcoes, mostra um aumentdKdeom a
temperatura. Entretanto, existem duas classes afes que ndo sdo bem descritas por esta
expressao: reacdes com radicais livres com baigegende ativacdo, onde a dependéncia da
temperatura no termo anterior ao exponencial seatomais importante; E recombinacdes de
radicais, quando radicais simples recombinam aragr um simples produto.

A expressao de Arrhenius é importante no conhedongara modelagem de sistemas de
combustdo, pois € a base de alguns modelos déeaemcao implementados em ferramentas de

simulagdo computacional.
2.2.2. REAQC)ES SIMULTANEAS INTERDEPENDENTES E EM CADEIA

Em sistemas reagentes complexos uma simples efpree taxa de um passo nao €
suficiente. Geralmente encontram-se reac¢fes igendientes ou em cadeia. Estes principios séo
0s que determinam a modelagem da reacdo oxidantbusbivel em um nimero determinado de
passos afetando ou ndo a aproximacgéo de uma séoulag

O mecanismo mais frequente que ocorre em reaciest&neas interdependentes € o
caso em que o produto, quando sua concentracAmeéngada, dissocia-se nos reagentes. Um
exemplo classico é a reacdo Hidrogénio-lodina, pdoeer mais bem visualizada no Anexo A.

Existe outro tipo de passo nas reacdes quimicasagl®ia que €, a principio, 0 mais
importante dos Varios tipos de passos na reac¢dte tipo € necessério alcancar uma exploséo
ndo térmica na qual dois radicais sdo criados pada radical consumido. E chamada
ramificacdo da cadeia.

Ramificacbes normalmente ocorrem quando um monigaladormado pela quebra de
uma ligagcdo simples, reage com uma espécie contem#oligacdo dupla ou um bi radical,
formado pela quebra de uma ligacdo dupla, que reage uma molécula saturada
Exemplificando este conceito de ramificacdo Kanui§75, mostra a reacdo de oxidacédo do



15

hidrogénio, Fig. 2.3. Um ponto é colocado ao ladosdtema quimico como convencdo para

designar um radical.

H, + O - HO, + H
+ +
H2 OZ -
2
OH + H,O
+
H, e
Ramificacdes
N da reacéo
H
+
O,
\2
OH +
+
H2
N +
H + H.,O H, o, —
+ \2
o, + H,O
\2

H
+
O,
\

Figura 2.3 — RamificagOes da oxidacao do H.

Praticamente todas as reacdes ocorrem gracasa@esobi moleculares. Entretanto certas
reacfes exibem cinética de primeira ordem. Estasiyels anomalia foi explicada por
Lindenmann, 1922, propondo que um processo de pamelem obtido como resultado de uma

reacao de dois passos tal como
Kf

A +A - A, + A, (reagdo rapida) 38

Kp

-A, EELIEN produtos (reacgédo lenta) (2.39)

O processo acima permanece de primeira ordem seupre passo rapido conseguir ser
rapido o suficiente para manter uma concentracaeqdéibrio de- A,, o complexo ativado de

maior energia que dissocia. Como as colisdes hméiminuem com a pressao, espera-se que 0

primeiro passo diminua a velocidade com aumentpressdo, e a ordem geral da reacao tornar-



16

se-a de segunda ordem em pressdes menores. \fedfesta troca de ordem dos mecanismos de
reacdo que parecem de primeira ordem em altasGpesque € 0 que torna a explosdo em

deflagracédo na frente de chama duma reagdo mupikbara

2.3. CHAMAS DE DIFUSAO

ConsideracOes feitas nas secdes anteriores focaem misturas de oxidantes e
combustivel que estavam distribuidas uniformeme8te.a mistura ocorrer rapidamente se
comparada com as reagOes de combustdo, ou muiemta da zona de chama (como em um
bico de Bunsen), a queima deve ser consideradarecegso0 homogéneo. No entanto existem
sistemas em que a mistura € lenta se comparadaasaoiaxas de reacao, tal que a mistura
controla as taxas de reacdo. A maioria dos sisteenasuso na Engenharia cai sob esta
classificagdo, as quais sdo chamadas chamas dd@alifunde o combustivel e oxidante chegam
juntos a zona de reacao através de difusdo moteeuigbulenta. O combustivel pode estar na
forma de um jato gasoso ou uma fase condensadad@ig ou ainda particulado sélido; A
caracteristica distintiva de uma chama de difusdquet a taxa de queima (ou consumo) é
determinada pela taxa na qual o combustivel e daok s&do trazidos juntos nas proporgoes
ideais para reagao.

Entre estes extremos nos quais de um lado a repdéica e de outro a mistura controla
a taxa de queima, existe a regido na qual a quien&anistura tém taxas similares e devem ser

consideradas juntas.

2.3.1 JATOS DE COMBUSTIVEIS GASOSOS

Somente a forma de um jato laminar de combustieédde da qualidade da mistura e
da quantidade de oxidante suprido. Se um excessw dsta presente a chama é fechada com
uma forma alongada. Tais chamas ocorrem gquandoatonéj admitido dentro de um grande
volume de ar quiescente, ou quando dois jatos amaddo usados, o interior contendo
combustivel e o exterior contendo oxidante em escceSe o fornecimento de ar no tubo externo
é reduzido abaixo do estequiométrico, uma chamaader didmetro e menor altura é produzida

como na Fig. 2.4.
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Hiper ventilada

Sub ventilada ¥
|

Ar lAr

Combustivel
Figura 2.4 — Formas previstas para uma chama dsadif [Glassman, 1977].

Ao contrario da chama pré-misturada, que tem wnad fina e alongada, a chama de
difusdo tem uma regido larga onde a composicaogdess muda. Estas mudancas ocorrem
principalmente pela difusdo dos reagentes e predptuis a reagdo atual aparentemente ocorre
numa regido alongada e fina.

Hotel e Hawthorne, 1949, mediram a distribuic&edpécies através de uma chama

laminar de difusaaH, —ar . Os resultados que foram obtidos para uma distéburadial que

corresponde a linha cortando a se¢éo da Fig. Astana Fig. 2.5.

Concentragio

Mitrogénio

Oxigénio

Produtos

Frente Linha Frente
Chama Centro Chama

Figura 2.5 — Distribuicdo de componentes quimian®ago da se¢do da chama, [Glassman,
1977].

As concentragbes de combustivel e oxidante sdamn@s$nna frente de chama, onde as
concentragbes dos produtos sdo maximas. Estas¢cdesdse relacionam com o processo de
difuséo. Os perfis de concentragdo mostrados ser&amesmos tanto se fosse o combustivel e
oxidante escoando na direcdo y como na Fig. 2.4mwsimples jato de combustivel em um

reservatorio muito grande de atmosfera quiescé&ntauito importante verificar que a difusdo
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determina uma velocidade na diregcdo x (ou r). Aipda frente de chama para o exterior,
existem produtos saindo e, no caso do ar, oxigéniotrogénio entrando. Normalmente em
regime permanente o volume dos produtos € maiorags@ma dos outros dois. Portanto esta
velocidade radial tem direcdo da chama para o iekteék velocidade que o oxigénio entra na
frente de chama tem direcdo oposta a velocidadepdmdutos, advinda da difusdo. Ndo ha
sumidouro na linha de centro e em regime permanantencentracdo dos produtos atinge um
valor permanente na linha de centro. Este valoret&@rohinado pela difusdo dos produtos
entrando e 0 montante transportado para fora pdtaidade de difusdo.

O total desaparecimento da frente de chama inditaxas de reacgdo infinitas, € mais
plausivel a representacdo da distribuicdo radidé geelas linhas tracejadas da Fig. 2.5. As linhas
tracejadas exageram um pouco a espessura da frenthama, mesmo com taxas finitas de
reacdo a zona de chama é fina. Hottel e Hawthd@8%#9, mostraram que em chamas de difuséo
o combustivel e o oxidante difundem em direcdo onowutro em taxas que sédo de proporcgoes
estequiométricas, caracterizando um sumidouroghaaa espécies.

Atualmente ja € possivel acessar grande quantidadeformacdo sobre a queima de
jatos livres de combustivel. A hipétese fundameqte é feita € que o processo de combustéo
nao afeta a taxa de mistura entre o jato de cofivelist 0 ambiente oxidante. A maior parte dos
modelos supde que enquanto o oxidante se mistura cc@wombustivel, ocorre reacdo. No
problema cilindrico, o quanto o oxidante tiver difiido a partir da fronteira do jato para a linha
de centro, o combustivel devera ter sido completéengueimado. O término da chama esta no
limite onde ndo ha mais combustivel na linha deéroenentdo a altura da chama é conhecida.

Hottell e Hawthorne, 1949, caracterizam a variagaoenvelope de chama versus a
velocidade no tubo, conforme a Fig. 2.6.
Regido
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laminar

Envelope comprimento

.-
de chama

A itlll‘a

; 5}3  ——
- X \ Envelope do ponto
i & & g q-f P de transicdo
L SR L ST il
I . :

Aumento da velocidade

\

Figura 2.6 — Variagédo do envelope de chama vemiosidade do jato, [Hottel e Hawthorne ,
1949].
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2.3.2. CHAMAS TURBULENTAS

Quando o escoamento de gases é turbulento desersmlyma chama mais ondulada e a
taxa em que a mistura de combustivel € consumidaeiata significativamente. A chama
turbulenta ao contrario da chama laminar é normaten@companhada por ruido devido a
variagao de pressao.

Para a chama laminar, é possivel definir uma wédmi@ de chama que, sob limites
razoaveis, é independente da técnica experimebtalesejavel tal parametro para chamas
turbulentas também, mas nestes casos as velocidada®pagacdo turbulentas dependem néo
somente da técnica experimental, mas do conceditaduol para andlise da chama turbulenta. O
estudo pratico de chamas turbulentas tem fortexémneom desenvolvimento e adaptacao de
sistemas de queimadores, onde se conhece o fat@ dutensa turbuléncia no escoamento
aumenta efetivamente velocidades de propagacéo.

A taxa de queima de uma mistura combustivel-ox@la@m chamas turbulentas
comparada com chamas laminares deve-se a combidagfo ou mais dos seguintes processos

a. O escoamento turbulento distorce a chama o0 que rdame
significativamente a superficie, enquanto que achade dos gases
continua a mesma para um caso laminar.

b. Turbuléncia aumenta a taxa de transporte de calespécies quimicas
ativas, aumentando a velocidade de queima norsgberficie da chama

c. Turbuléncia rapidamente mistura os gases queimades 0S nao
gueimados de tal forma que a chama se torna uma denreacao
homogénea em que a taxa depende na razdo entsequesmados e nao-
gueimados produzidos no processo de mistura.

Os dois primeiros processos receberam maior enfequprimeiras pesquisas, o terceiro
foi considerado em casos de problemas especifioos combustores. Consideragces tedricas
baseadas nestes conceitos foram consideradas earamecom Damkohler, 1940, na Alemanha
e Schelkin, 1943, na RUssia.

Damkohler distinguiu dois modos de desenvolvimatdachama sendo pequena escala,
turbuléncia de alta intensidade nas quais a reldod@manho dos vortices ao da espessura de
chama é pequena; E grande escala, turbulénciaixke ibtensidade na qual a relacdo é grande.
Foi suposto que ambas as situacdes sao existemtgminria das chamas e determinado que
turbuléncia de maior escala € de grande import&miaplicagdes com combustores.

O estudo de Damkohler mostra também que a turtialéde menores escalas

simplesmente aumentou as propriedades de transppdeflagracdo. Damkohler aponta que a
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somente difusividade turbulenta ndo é suficiente para descrever o efeito da térisid nas

chamas ja que

- l@% 247

, 2Y2 . . a . ~ ) : .
onde | é a escala @f a intensidade de turbuléncia e ambos tém difeseinfeiéncias na

propagacdo de chama, sendo estas variaveis desseer

No caso de turbuléncia de grande escala e baiensidade, a chama ira criar
ondulac6es, mas as propriedades de transporte rderéia as mesmas. J4 que para velocidade
laminar de chama$ , constante, a area da chama é proporcional aidetie do escoamento,
espera-se que o aumento de area devido a turlkauléeja proporcional a'. Conceitualmente,

esta proporcionalidade pode ser vista na Fig. 2.7.

u 5L u S,_
E— |— -i
——
}11+I_I' >
|
i o =u C:
:
Condig¢ao laminar Condicio turbulenta

Figura 2.7 — Distor¢cao da frente laminar de chg@mssman, 1977].

Para turbuléncia de pequena escala, mudancasnsdeténcia de calor e caracteristicas
de difusdo devem ser esperadas.

A hipGtese que a chama turbulenta consiste dealn@aa laminar constante € explicita
em varios dos estudos qualitativos de combustdoulemta. Os trabalhos de Damkohler e
Schelkin geraram uma série de trabalhos posteragesutros autores, que seguindo 0 mesmo
conceito da chama enrugada, consideraram a quetsapeérficie da chama mais extensa e entéo
encontrando formulagées mais e mais complexas.

Estudos fotograficos mostram que a chama turkalénmais espessa que a laminar,

sendo uma chama mais compacta, [Glassman, 197&ks sagens informam que em muitas
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chamas turbulentas, particularmente aquelas entugbeléncia de grande intensidade e grande
escala ndo existe, o conceito de relagdo da veldeidcom o tempo quimico falha. A falha do
conceito de chama enrugada levou alguns ao coreizmna de reacdo distribuida, ou reatores
distribuidos.

Mostrou-se experimentalmente que mudancgas na tez&guivaléncia e temperatura de
mistura podem causar uma mudanca no fluxo radideteuma zona de chama laminar.
ModificagBes nas razdes de mistura e pré-aquecinséat esperadas para ocorrer localmente em
uma zona de escoamento turbulento. Em outras palaviproblema surge ao formar um modelo
para uma zona de reacao distribuida que traz pocidéncia a determinacdo experimental antes
citada que a zona de reacdo ndo é somente uma daarmar distorcida e os resultados
experimentais em que a quimica da zona de reagda@&ca ser fortemente afetada pela
turbuléncia. A formacao do radical radiante é ragd comparada com a mistura turbulenta.

Uma hipétese trazida por John e Mayer, 1957, aizap mecanismos de mistura e reacao

podem ser interpretados em termos de um tempo tedsto quimicozr. e o tempo
caracteristico do escoamentq.

O tempo quimico é definido como

Tc=— (2.67)

onded, é a espessura da chama laminar.aumenta com a redugéo da pressdo e da atividade

guimica. O tempo do escoamento pode ser definidmco
Il
7 =—24 2.68
i (2.68)
)
ondel, € a micro escala da turbuléncia, como a tas,j é a intensidade de turbuléncig,

aumenta com diminui¢do da velocidade do escoangsobton aumento da escala de turbuléncia.
Turbuléncia fracgz,, >> 7. perturba pouco a frente de chama. Neste ¢gse 7. s&o
interpretados como sendo inversamente proporciom@is gradientes caracteristicos de
velocidade do escoamento aproximando a frente den&he a velocidade laminar de chama,
respectivamente.
Turbuléncia forte(z,, ~ 7. )quebra a frente de chama laminar. Ao quebrarfestée de
chama,z, e r. perdem seu significado como gradientes de veldeisl@aeciprocos. E suposto

que a zona de combustdo contenha distribuicdds&tatde centros de deflagracdo. Neste caso,
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7, € interpretado como a vida média de um vortice.ecomo o tempo de reacdo quimica

nestes bolsdes de combustiveis.

Uma maior turbuléncigz,, <<z, )mostra seus efeitos ao dissolver localmente e pré-

aquecer 0s centros iniciais de deflagracdo e nielionde ird resultar em misturas reagentes

homogéneas.

2.4. IGNICAO

Analisando a entalpia de formagdo [Wylen, 1970] adlguns compostos quimicos,
apresentadas na Fig. 2.8, verifica-se que a misteram combustivel com o oxigénio podera

reagir quimicamente, pois os produtos resultan@srehcdo, tais com&€O,, H,O etc.,

apresentam um arranjo com potencial quimico em imferior ao da mistura reagente.

keal/mol

07 om,
40
20 4
C5H,y
04 H: C,S(s6lido) 03 (gds)
CH,
204 o CHs o,
Cylp
-40 | .
CgHig (vapor)
60 | CeHis (liquido) H:0 [vapor]
H,0O [liquido]
-80 |
COn
-100 4 (COMBUSTIVEL) (OXIDANTE E
PRODUTOS DA
COMBUSTAOQ)

Figura 2.8 — Gréfico com entalpias de formac¢aolgiens compostos quimicos,
[IPT, 2000].

Entretanto, na condicdo ambiente, ~ 1 [atm] eT ~ 300 [K], quase a totalidade das
misturas de combustivel gasoso com o oxidantergggem espontaneamente.

Observando-se que a mistura se encontra em e@uitibrtipo meta-estavel, analogo a
uma configuragdo mecanica sugerida na Fig. 2.9¢ @ndsfera encontra-se numa posicdo em
equilibrio estavel para pequenas excitacfes, mas esecitacdo for suficiente para deslocar a
esfera para um potencial superioHat+ AH, entdo ela se movera para uma nova posi¢cao de
equilibrio. Analogamente a igni¢do é a excitacé® dgsencadeia a combustao para uma mistura

de combustivel com o oxidante.
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esfera

] T&H

Figura 2.9 — Representacdo do equilibrio e da s@tze de um acréscimo de energia
para iniciar o movimento da esfera, [IPT. 2000].

Semelhantemente nos sistemas contendo misturasaga8 necessario um acréscimo de
energia inicial para garantir a formacéo dos prosiuFig. 2.10, e constante liberagdo de calor
pelo sistema. Uma vez iniciada a reagdo deverdasgemdentro dos critérios de limite de
flamabilidade, que envolvem pressao, temperatgameentragao.

AHa ativacdo
¢ AH op

1 CH, +20, + 7,52 N,

AH.

1 CO; +2H,0+ 7,52 N,
- r

Figura 2.10 — Representacdo do acréscimo de energistema quimico.

Observa-se, na Fig. 2.8, que as substarCias, e C,H,, principalmente o acetileno,
possuem a entalpia de formacdo positiva, diferedoiegse das demais substancias. Portanto,
como estas substancias se encontram em equilibtipa meta-estavel, analogo a configuragcéo
mecanica da Fig. 2.9, estas podem se decompd eeH,, ou ainda se polimerizar, formando
hidrocarbonetos de cadeia maior com liberacao eegen

Esta instabilidade do acetileno puro (sem mistora oxigénio) manifesta-se através de
uma transformacao violenta, para pressdes absaufesiores a 3,5 [kgf./cm?], na temperatura
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ambiente. Portanto recomendam-se pressfes de hwwabdéeriores a 2,0 [kgf./cm?] no seu
manuseio.
A ignic&o pode ser induzida por dois métodos, Ge s
- aguecimento dos reagentes até ocorrer a auto-gnigdhor detalhada no Anexo A;
excitacdo, através de uma fonte num ponto singudr,como: faisca elétrica, corpo

incandescente ou uma chama externa “piloto”, caraeindo a igni¢ao forcada.

2.4.1. IGNICAO FORCADA

A ignicdo forcada ocorre quando uma mistura re@génrapidamente e localmente
aguecida por uma fonte de calor como uma part&ilida incandescente, um filamento elétrico
aguecido ou uma centelha, uma quantia de gas quenéechama piloto, etc. elevando a taxa de
reacdo. Uma chama pode ser iniciada na proximidesia fonte de calor e propagar para o resto
da mistura fria (meio reagente) através do mecaniden propagacdo dzhama, envolvendo
basicamente os fen6menos de transmissdo de calassa. Tal chama de iniciagdo e propagante
sdo definidas como ignicdo forcada. A partir ded&finicdo é possivel perceber que
aguecimento local € muito menos eficaz que aquetorao volume todo.

A ignicdo forcada é influenciada pela pressdo mpesatura da mistura reagente e
também pelas condi¢cbes de contorno, pela proprite fe pela condicdo de escoamento. A
influéncia das condi¢des de contorno pode ser devidhtureza quimica das paredes, que podem
ser construidas com materiais refratarios (Oxid@sbetos de silicio, etc.) ou metais (ferro,
cobre, etc.), resultando efeitos cataliticos easade calor diferente na mistura reagente, ambos
interferindo na taxa de reagéao.

Um catalisador, devido a sua propriedade de adsom&ferencial para certas
substancias, altera a energia de ativa€dala reag@o quimica, conforme ilustrado no grafeo d

Fig. 2.11, [Russel, 1982].
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Figura 2.11 — Efeito do catalisador na energiati¥agéo, [Russel, 1982].

A existéncia de uma parede fria na presenca daalpaovoca um efeito de extingdo da
chama quiescente. A parede esfria 0s gases daidohawca, reduzindo a taxa de reacdo e
extinguindo o processo de combustdo. Percebe-galwisnte que ha uma separacdo entre a
superficie fria e a frente de chama. A menor di@tdastabelecida entre a parede e a chama é
denominada de disténcia de extingao.

2.5. MECANISMOS DETALHADOS DE OXIDACAO DO METANO

O Metano exibe certas caracteristicas que saoredifss de todos os outros
hidrocarbonetos. Tabelas de energia de ligagaoramsjue a primeira quebra da ligacdo C-H
no metano é kilocalorias maior do que outras, Eagente maior que a segunda ligacdo C-H em
um hidrocarboneto de cadeia maior. Entdo ndo éremmgente que varias evidéncias
experimentais levem a acreditar que € mais difeeler a ignicdo de misturas metano/ar
(oxigénio) que outros hidrocarbonetos. Em baixagpsraturas, até mesmo o ataque do radical
oxigénio é lento.

A partir do fato que o metano contém apenas umtmatde carbono, este ndo forma
aldeidos, que fornece ramificacdes da reacdo emiacaapidamente mesmo sob condigbes de
baixa temperatura. Formam-se formaldeidos, queeé@m ramificacdo da reacdo em cadeia
necessaria para explosao, [Glassman, 1977].

O esquema a seguir explica simplificadamente sgiteelos da oxidagdo do metano sob

baixas temperaturas
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CH,+0,—>CH, + HO, inicio da cadeia 7.
CH,+0, —2>CH,0+OH
OH+CH,—2>H,0+ C H, propagacao da cadeia (2.71)

OH +CH,0—>H,0+ HCO

CH,0+0, —>HO, + HCO ramificacdo da cadeia (2.72)

HCO+0,—*»CO+HO,
HO, +CH,—">H,0, +CH, propagacéo da cadeia (2.73)

HO,+CH,0—%>H,0, + HCO

OH — parede L .
terminacdo da cadeia (2.74)
CH,0— parede

Como citado anteriormente a reacéo (1) é lentaeAgbes (2) e (3) sdo rapidas ja que
envolvem um radical e um dos reagentes iniciaimme®mo € verdade para as reacdes (5)-(7). A
reacdo (5) representa o passo de ramificacdo RemedReacdes (4) e (8) introduzem o radical
formil conhecido por existir no processo de comdoist baixa temperatura.

A combustdo do metano & maior temperatura envokidacdo posterior ainda do
monodxido de carbono gerando dioxido de carbono.sistemas com hidrocarbonetos, pode-se
dizer que uma referéncia particular no estudo destanto é a discussédo da oxidacao a baixas
temperaturas, devido ao fato do mondxido de carlm@moproduzir didxido de carbono na sua
reacdo. Se a conversdo de CO €M@, ndo esta escrita, entdo o sistema de taxas épia
temperatura. A converséo de CO @0, compete com a direta oxidagéo @l , retardando a
mesma. E determinado que a reacgio

OH +CO — H +CO, 2.15)
compete com a reagdo (3) e é uma ordem de magninale lenta. Entdo, quando a
concentragdo de CO aumenta, o efeito do passo adia® € grande.

Em temperaturas mais elevadas, passos de energaivhcdo mais alta comecam a
ocorrer particularmente reagfes de pirélise. Agesa de grandes concentragfes de radicais de
O e H também afetam o sistema. Um sistema maishddtade equacdes e constantes de taxa
aproximadas foi descrito por Seery e Bowman, 16@tho mostrado na Tab. 2.3.
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Tabela 2.3 — Sistema de equacgdes representanddag@x do metano, [Kanury, 1975].

Reacéao K, constante de taxa

1 CH,+M »>CH,+H+M 1.5x10" exp(-10060Q RT)
CH,+0, —» CH, + HO, 1.0x10" exp(-45400/ RT)

3 0,+M »20+M 36x10"T " exp(-118800Q RT)

4 CH,+0O - CH,+OH 1.7x10" exp(-8760/ RT)

5 CH,+H —>CH,+H, 6.3x10" exp(-12700' RT)

6 CH,+OH >CH,+H,0 2.8x10" exp(-5000/ RT)

7 CH,+O—>H,CO+H 10° -10"

8 CH,+0O,—>H,CO+OH 10" —10"

9 H,CO+OH — HCO+H,0 10" 10"

10 HCO+OH - CO+H,0 10 -10"

11 CO+OH —»CO,+H 3.1x10" exp(-600/ RT)

12 H+0,>O0H+0 22x10" exp(-16600' RT)

13 O+H, >OH+H 40x10" exp(-9460/ RT)

14 O+H,0— 20H 8.4x10" exp(-1824Q RT)

15 H+H,0—>H,+OH 1.0x10" exp(-2040Q/ RT)

16 H+OH+M - H,0+M 20x10'T !

17 CH,+0, >HCO+H,O 10" —-10%

18 HCO+M — H+CO+M 20x10°T Y2 exp(-28800 RT)

Determinou-se por Seery e Bowman, 1970, que emdetyras da ordem de 2000 K, a
reacdo (1) é a Unica, das trés primeiras reacoednigiardo com radicais, que seré rapida o
suficiente para explicar a igni¢do por ondas deqoho O ataque d&€H, por varios radicais
formados ao longo do tempo no sistema € mostradaeagdes (4)-(6). Considerando-se as
concentragbes, OH e H iriam dominar e a efetividdaleeacdo de baixa ativacdo do OH € entéo
consideravel. Em certas situacdes cinéticas, deversar cuidado ao negligenciar a reagéo (4).
Em altas temperaturas os sistemas contendo metrdog outros hidrocarbonetos, o primeiro
passo de iniciagdo € quase sempre com certezalsegida molécula de hidrocarboneto para
fornecer radicais de alquila (este € o motivo ds¢mca do 3° corpo, M).

Varios estudos sobre chamas mostraram que o radietl é atacado por O ©,

formando formaldeidos, como mostrado nas reacdes (8). Quando em temperaturas ainda
mais elevadas (aprox. 1000 [°C]), Benson, 1972,otetrou a reacao (8) sob fundamentos
termodinamicos. A reacgao (7) deve seguir pelo camin

M+CH,+O—->CH,O0+M -CH,O+H (2.76)

Os passos do formaldeido seguem nas reacdesi0).e (
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Durante o periodo de indugdo quand®)/(O,)<<10°, Seery e Bowman, 1970,

determinaram que a reacao (7) pode ser negligen@adcomparacdo com a reacao (8), esta
determinacéo foi feita anteriormente a determinagéditica de Benson.

ParaK, /K, >10?, as reagdes (8) e (9) podem ser combinadas
CH,+0, > HCO+H,O (2.77)

gerando a reagéao (17).

A reacao (18), que demonstra a decomposi¢cédo ddlfgrodendo tornar-se importante
também. Nao surpreende que tanto em mecanismosx@s lba altas temperaturas a adicdo de
formaldeido reduz o periodo de indu¢édo da oxidalghmetano. Nota-se também que o radical
HO, néo esta incluido no esquema de alta temperastwagdevido ao fato de sua vida nestas
temperaturas ser muito curta.

O passo da oxidagéo do CO pelo OH, e os passos é® tdac- O, devem ser incluidos

porque a reacdo (11) produz radicais H e a conggtrde radicais O também €& maior em
temperaturas elevadas. Nenhum destes passos éiapoqpara oxidacdo a baixa temperatura.

2.6. SIMULACAO NUMERICA DO PROCESSO DE COMBUSTAO

A bibliografia relata diversos trabalhos em simétage processos de combustdo do
metano, diversos autores apresentam solucfes gsajgicélculo das equacdes necessérias para
solucdo do sistema e varios trabalhos relatam etuem programas comerciais de mecanica
dos fluidos computacional.

Garreton e Simonin, 1995, apresentam um encontfelentes centros de pesquisa em
experimentacdo e simulagdo de combustdo comparssgigtados de diferentes programas
comerciais modelados pelos centros convidados eé&anprogramas produzidos por alguns
destes centros, com dados experimentais de umaraamacombustdo testada por eles. Os
resultados apresentam bastantes diferencas e aesenbastante sobre a dificuldade da
modelagem.

Em outro trabalho Magel et al.,, 1996a, investigaomericamente o processo de
combustdo de gés natural utilizando o experimeatGakreton e Simonin, 1995, para validagéo.
O conceito do modelo EDC é utilizado, entretanto tamlse utiliza o conceito de reatores
distribuidos ao longo da camara para avaliar tandémética quimica. Como resultado de suas
sete investigacfes obtiveram perfis de temperatigr@oncentracdes de oxigénio, de mondxido

de carbono e de di6xido de carbono para variagdeside interesse no interior da camara de
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combustdo. Dando sequéncia ao trabalho de Magé| é986a, Magel et al., 1996b, fazem um
estudo, também numérico, do processo de combustiddénta no interior da mesma camara de
combustdo. Neste trabalho é realizada uma simulagé® detalhada das rea¢des quimicas para
um processo de combustdo turbulenta sem pré-mistunadiacdo térmica foi considerada
usando o método de Ordenadas Discretas, assumipfloieate de absorcdo do gas igual a 0,5

[m']. Dentre os resultados obtidos também estdo oss mfiNOX, obtidos com célculos de

pos-processamento. Os resultados deste trabalhcétanfdram comparados com os dados
experimentais de Garreton e Simonin, 1995, obtepdacbncordéancia.

Isnard e Gomes, 1999, apresentaram bons resultadolaisdo a camara de Garreton e
Simonin, 1995, utilizando um modelo bidimensiomabdelando a turbuléncia pelo modelo
k —¢, utilizando modelo misto na reacdo de oxidacdmia passos do metano. O modelo de
radiacdo utilizado é o DTRM. Somente na modelageroanaacédo de 6xido de nitrogénio que
houve desvio em relagédo aos dados experimentaisoAdusdes sdao que um modelo de dois
passos permite melhor previsdo de CO o que garaméenoelhor determinacdo do campo de
temperaturas.

Nieckele et al., 2001, realizam uma analise nuraéio/olvendo processos de combustao
em uma camara cilindrica, usando o programa demuecéos fluidos computacional FLUENT,
para a qual dados experimentais foram avaliadosteNeasbalho € apresentado um estudo
comparativo entre diferentes modelos de combustdmparando os resultados obtidos com
dados experimentais apresentados em Magel et986al de Garreton e Simonin, 1995. Dentre
0s modelos de combustéo utilizados podem-se atdedaxas finitas generalizadas, tais como o
E-A (Eddy Break-Up Arrhenius), e os modelos pre-PDF. Foi mostrado que o modelo de
combustdo que mais se aproxima dos dados expesdineni o combinado de Arrhenius e
Magnussen, E-A, obtendo excelente concordancia @®mesultados experimentais, mas ainda
com algumas diferencgas, conforme Fig. 2.12. Na seugié@este trabalho Nieckele et al., 2002,
desenvolveram um estudo numérico sobre a mesmaegémmio trabalho anterior, utilizando o
modelo misto de taxas finitas generalizadas e queler vortices para célculo das taxas de
reacOes quimicas (equacdes de Arrhenius e Magnugseam analisando duas situacdes para o
processo de combustdo. Na primeira situacdo fazadéh uma Gnica reagdo global para prever a
queima do combustivel (metano). Na segunda foi dersila a reacdo quimica do metano em
duas etapas. Os resultados obtidos também foramacadgs com dados experimentais de
Garreton e Simonin, 1995, obtendo boa concordamseiado que o caso com duas etapas

apresentou os melhores resultados, muito proximewvalores experimentais.
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Figura 2.12 — Gréficos da simulacéo de Nieckeld.e2@02, (a) Temperatura ao longo

do eixo da camara (b) Concentracao de oxigénioragoldo eixo da camara.

Ibanez e Oliveira, 2006, mostram em seu trabalboltaos importantes com diferencas
entre modelos de turbuléncia na solucdo de jatosralele cAmaras cilindricas. O resultado
positivo do modelo de turbuléncia SST, denota s@adapacidade de resolver escoamentos com
recirculagbes e expansdes. O modkle s também apresenta bom desempenho. O trabalho
utiliza o programa Ansys CFX 10.0 para determinarrmadelo computacional indicado para
simulacdo de casos de injetores de gas para quaiesaatmosféricos. Os casos estudados sao 0s
casos experimentais de Pitts, 1991a, e Djeridang§.180 primeiro caso, onde é queimado

CH,, os modelos de turbulénci& £ ¢ e SST) mostraram bons resultados, ndo excedendo um

desvio de 6% dos dados experimentais. Ja um mdddi@nsporte de tensées de Reynolds SSG
apresenta desvios de 20%. No segundo caso també&mpete a melhor precisdo dos modelos de
turbuléncia a duas equacdes quando comparados safadms experimentais € com maiores
nameros de Reynolds pode-se verificar ligeira nralima precisdo do modelos de transporte de
tensdes de Reynolds. Somente por indicacdo dadbfia que o autor ndo indica o modelo de
duas equacdesk—¢, pois 0s resultados numéricos mostraram-se benxinppé dos
experimentais.

A maioria dos trabalhos envolvendo queimadores @ tg&n por objetivo melhorar
sistemas de combustdo para equipamentos indusp@iexemplo, turbinas a gas que além de
necessitarem boa eficiéncia necessitam de baixass@s de poluentes. Ao pesquisar a
bibliografia encontra-se, portanto uma série dealies com este foco.

Marias, et al., 2002, realiza um trabalho de coegfy também com o programa
comercial FLUENT para a andlise de jatos livres veate para a simulacdo de um queimador
com swirl. S&o comparadas combinacdes de interpolacdo dw tadvectivo e modelos de
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turbuléncia. O modeld& — ¢ apresenta bons resultados e o esquema de inigpade segunda
ordem mostra bons resultados também, entretantdop alerta que a modelagem é altamente
dependente do interesse do Engenheiro e que agssldo software ndo séo tao abrangentes
como esperado.

Meier, 2000, experimenta um queimador com alorl (0.9) e depois realiza uma
simulacdo numérica no programa comercial FLUENTa patidacdo e melhor visualizacéo do
fenbmeno. O resultado é muito ruim e inclusive apresuma forma deformada da chama, Fig.
2.13, citando no trabalho a incapacidade de proggacomerciais de simular tal fendmeno
turbulento e complexo. Sadiki, et al., 2000, simulamesmo queimador com um modelo de taxa
de reagcdo baseado em funcbes de densidade de ipdal@be consegue resultados mais
proximos que a simulagdo desenvolvida por Meied02@omente Frassoldati, 2005, apresenta
um procedimento para modelagem do queimador expetado por Meier, 2000, chegando a

resultados muito proximos do experimental, també&ando FLUENT e o modelo misto de

calculo da taxa de reacao.

r=150mm r=150mm Calculated Experimental
r=150mm r=150mm

TIK]

= 2000
1600
1400
1200
1000
00

300mm

x=.

o0

. 400

x=300mm

(a) (b)
Figura 2.13 — Campos de temperatura encontrado@pbteier, 2000, e
(b) Frassoldati, 2005.

Os trabalhos na area de simulacdo computacionalrdbustao focam principalmente em
modelos de turbuléncia que consigam boa deternondg&scoamento, modelos de reacdo que
consigam modelar realisticamente o termo fonteqiagho de transporte de espécies quimicas e
energia, modelos de radiagéo robustos que desemrdbem a solugdo do termo radiativo na
equacgao da energia sem aumentar demasiadamemnip® ¢emputacional, e modos de conjugar
estas trés funcionalidades nas diversas formasrdaliias e queimadores.

Segundo Dennis, 2002, a taxa média de comblrRiRéndo pode ser encontrada através

de uma média das leis de Arrhenius. Uma aproximéis@a € necesséria para derivar modelos
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para combustdo turbulenta. Combustéo turbulentalesdiversas escalas de comprimento,
velocidade e tempo descrevendo campo de velocigadceEades quimicas. A andlise fisica € em
grande parte baseada na comparacdo destas ess@lgsois a média do termo exponencial
dependente da temperatura ndo € igual a exponélaciamperatura média.
O escoamento turbulento é caracterizado por um mirder Reynolds comparando
transporte turbulento a forgas viscosas:
Re:uTIt (2.78)

onde u é a velocidade rms (relacionada ao quadta@mergia cinética k), € a escala integral
de comprimento & a viscosidade cinematica do escoamento.

O namero de Damkohler compara as escalas de teumpaldnto (z, ) e de reagéo

quimica(z, ).
Da=—t (2.79)

No limite de altos niameros de Damkohler (Da>>1jempo quimico é comparado ao
turbulento, correspondendo a uma zona fina de oeatitorcida e transportada (convecgao)
pelo escoamento. A estrutura interna da chama fidibeénente afetada pela turbuléncia e pode
ser descrita como um elemento de chama laminar adhaftamelet. As estruturas turbulentas
recolhem e esticam a superficie da chama. Por dadim um baixo nimero de Damkholer
(Da<<1) corresponde a uma reacdo quimica lentagdRées e produtos sdo misturados por
estruturas turbulentas antes da reacdo. Nestetperdator, a reacdo média pode ser expressa
pelas leis de Arrhenius usando fracdes massicamsédemperatura.

Em chamas turbulentas enquanto que a extingdo c@iveo, a maioria das situacdes
préaticas corresponde a altos ou médios nimerosd&a@hler.

Dois nameros, uma razao de comprimentos e uma @eaelocidades, sao utilizados
para identificar combustdo de chamas pré-misturddgsoblema é mais dificil em combustéo
turbulenta ndo pré-misturada porque chamas deadifa§o se propagam e, portanto, exibem
uma velocidade caracteristica. Também a espessuhama depende da aerodindmica que
controla a espessura das zonas locais de misttreacermbustivel e oxidante e nenhuma escala
de comprimento que possa ser facilmente identifigad chamas de difuséo. Esta dificuldade é
bem ilustrada na literatura, onde varias escalataxisticas foram suprimidas dependendo dos
autores, segundo Dennis, 2002. Estas classificad@ehamas ndo pré-misturadas turbulentas

devem ser organizadas em trés principais grupos:
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- O regime de escoamento turbulento é caracterizadaum namero de Reynolds, onde
um numero de Damkohler é escolhido para a zonealgo [Libby, 1994].

- O campo de fragdo de mistura é usado para des@ewestura usand@ e um namero
de Damkohler (razdo do nimero de Kolmogorov e temppimnico) caracterizando a
chama [Bray, 1994].

- Uma relacdo de velocidades (intensidade turbulemtaelacéo a velocidade de chama) e
uma relacdo de comprimentos (escala integral eatdel a espessura de chama pré-
misturada) devem ser construidas, [Borghi, 198&ja plelinear os regimes.

Uma chama laminar difusiva é totalmente detern@nadpartir de um namero de
Damkohler
Dat = (r x4 )" (2.80)

onde o valor do tempo quimico, depende da quimica do combustivel [Lifian,1994st&le
—2
caso, a taxa de dissipagdo (difusdo) escalar subigim estequiométricZ(=2,), y = F‘VZL,

mede ao mesmo tempo um tempo mecanic= X<, € um comprimento de mistura

1/2
caracteristicol, = (%{ j . De acordo com Lifian, 1974, a zona de reacdo sp@ssura da
s

ordem del_ ~ 1, (Da*) Y onde a é a ordem de uma reacao global de um.passo

Em chamas ndo pré-misturadas turbulentas as ztmnasacdo desenvolvem dentro de

uma regido de mistura onde a espessuré da ordem do comprimento turbulehtpFig.2.14.

-1 k3/2
vz =l z[ ] .8§2)

I, =
€

Oxidante

Combustivel

Figura 2.14 — Esquema de uma chama nao pré-misti2€ennis, 2002].
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A escala de mistura turbulenta depende principainganto das flutuagbes de
velocidade, transportando as superficies com méspao de mistura (Z), e difusdo entre estas
superficies que compdem a espessura da camadatdeat)y, com

%
|~ — (2.82)

onde;}St € o valor médio da dissipacao escgjaparaZ =Z.

Quando o transporte de espécies e calor por flubsadé velocidade é maior que a
transferéncia na chama difusiva, uma mudanca pstraterasflamelet laminar é esperada.
Também, quando a escala de Kolmogolpwe da ordem da espessura de chama a estrutura

interna da zona de reacdo deve ser modificadatpedaléncia. Como as escalas das chamas de
difusdo dependem fortemente dos movimentos dose®agos locais, pode-se escrever:

a,

I, ~al, ey, ~22 (2.83)

Tk
ondeo, >1 e o, <1 (a maior taxa de deformagé&o correspontlg-al, ).
Entdo usandor, /7, = JRe, o nimero de Damkohler comparando escala de chama
turbulenta e escala de reacdo quimica de chanesérita como

T T, T T o
Da=-t=-t-%~-t =2 ~g ReDa* (2.84)
T. T, T, T"Z -
s Yc

Os numeros constantes de Damkohba*, correspondem as linhas de inclinagéo %2 no
diagrama log-log@a, Re), Fig. 2.15. Quando a cinética quimica é sufidemnte rapida (altos
valores de Da), a chama é esperada que tenha dratumslaminar. Esta condicdo deve ser
expressa comda* > Da,.,, onde Da, ., € o Damkohler que representa a transicdo de uma
chama laminar para turbulenta. Por outro lado, pgmandes tempos quimicos (quando
Da* <Da,_,), onde Da,, € o Damkohler que representa a extingdo da chextiagdo ocorre.

Chamas laminares sdo encontradas em baixos Re(idadd). Resultados sdo mostrados na
Fig. 2.15.
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Laminar
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Ra

Figura 2.15 — Esquema de regimes de combustaoraaoigturada como fungéo de Da e Re.

Em dispositivos praticos de combust@qg, e «, devem evoluir em espago e tempo de

acordo com as flutuagcbes do escoamento, velocidaéspectro de energia. Em um dado
queimador, é muito provavel que se observe emaetifes posicdes comportamento do tipo
flamelet e fortes instabilidades, ou até mesmo extingéo.

Segundo Dennis, 2002, a maneira mais simplesetadrara modelar combustao seria
desenvolver a taxa de reagdo quimica em série ylerimo uma funcéo das fragcbes méssicas
das espécies quimicas e da temperatura, conforwistjgaem secdes anteriores. Esta andlise é
limitada por sua baixa precis@o e pela complexiadtdguimica envolvida nas reacdes. Conclui-
se entdo que o carater nao-linear do problema regeas ferramentas. Estas novas ferramentas
devem ser projetadas para descrever chamas turdilertém de fornecer uma estimativa das
taxas de producdo ou consumo médio. Elas tambéaisagne estar baseadas em quantidades
conhecidas (caracteristicas de escoamento médiasxemplo) ou em quantidades que possam
ser facilmente modeladas ou obtidas de equacOeslaleco fechadas.

Os ingredientes basicos para descrever chamaslléoths permanecem sendo as
guantidades observadas nas chamas laminares:aelalde progresso para combustao pré-
misturada ¢=0 para gases ‘frescos’czl para gases queimados), e a fracdo de mizyara
chamas ndo pré-misturadag é um escalar passivo, cafr0 existe somente oxidanteZel
somente combustivel). A posicdo da chama devenesmonder aos valores da variavel de

progresso 0<c<1, ou paZaa partir dos valores na vizinhancade- Z, .

Os trés principais conceitos de aproximagao pagmesumidos, conforme Fig. 2.16:
Quando a taxa de queima deve ser quantificadaenos de mistura turbulenta. Quando
0 numero de Damkohler é grande (uma hip6tese maitmum em modelagem de combustédo), a

taxa de reacdo é limitada pela mistura turbuletscrita em termos de taxas de dissipacao
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escalar. A taxa de dissipagdo de pequena escateoleoa mistura dos reagentes, por iSso
desenvolve um papel dominante na modelagem da ctéthuaté mesmo para taxa quimica
finita (FRC,Finite Rate Chemistry).

Segundo Dennis, 2002, na analise geométrica aaléadescrita como uma superficie
fisica. Esta aproximacdo é usualmente ligada atdspodeflamelet (a chama é fina se
comparada com todas as escalas do escoamentoin@®egste tipo de analise, campos escalares
séo estudados em termos de propriedades dinamitsasas de superficies de mesmo valocde
ou Z, definidas como superficies de chama (ismd isoZ). A chama é entdo vista como uma
interface entre combustivel e oxidante (ndo préurasla) ou entre gases frescos ou queimados
(pré-misturada). Uma andlise normal da chama é&attaiao focar a atengdo na estrutura do
escoamento reativo ao longo da normal da superfiaichama. Isto leva ao modelamento
flamelet quando esta estrutura é comparada a chamas lasimaidimensionais. A densidade de
superficies por unidade de volume é também Gtd patimar a taxa de queima.

As propriedades estatisticas de campos escalavesndser coletadas e analisadas para
qualquer posicdo no escoamento. Valores médios reelapdes sdo entdo extraidos pelo
conhecimento das fungcdes de probabilidaaepoint. A determinacéo destas fungdes densidade
de probabilidade leva a modelagem chamada PDF. didilise estatistica pontual restrita a um
valor particular do campo escalar esté relaciomadastudo da estatistica condicional. Estatistica
condicional que é ligada a analise geométrica eugerficies de chama quando o valor

condicionante €* ou Z, [Dennis, 2002].
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Figura 2.16 — Representacgéo grafica dos pontostieda andlise de chama, [Dennis, 2002].

Conforme as abordagens comentadas nesta secédotaowse alguns dos modelos de
taxa de reacéo utilizados na simulagdo computacitzneombustéo.

2.6.1. MODELO DE REACOES QUIMICAS SIMPLIFICADAS

Silva, 2005, apresenta detalhadamente em seuhicabal resumo do modelo chamado
SCRS apresentado por Spalding, 1979. Trata-se desimplificacdo do fenbmeno quimico
num conceito que supde que a reagdo quimica éniéstm e que o tempo caracteristico da
reacdo é governado pelo tempo caracteristico doaesmto. Neste modelo considera-se na
reacdo apenas dois componentes, o combustivexidante, Fig. 2.17.
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Figura 2.17 — Representacdo do modelo SCRS, [%ilx4,2005].

Conforme o resultado da equacao de transporteralgdes massicas dos reagentes e, se
houver uma condicdo de extingdo, gera-se o campprautos que conforme sua criacao
adiciona ao termo fonte da energia a energia ahealgéio.

Silva, 2005, relata e apresenta que os resultatididos com o uso do SCRS séo
estimados acima do real no caso de Garreton e 8imb905. Este modelo a principio poderia
ser sugerido para casos de reacao extremamentéetuids em condi¢cdes de temperaturas acima
do normal, onde j& se espera reacdo e pode-semizan@sforco computacional no céalculo da

mesma.
2.6.2. MODELO DE TAXA DE REACAO POR QUEBRA DE VORTI CES

Apresentado por Spalding, 1971, este modelo é Basaama analise fenomenoldgica da
combustdo turbulenta assumindo altos nimeros dendRbey (Re>>100) e de Damkohler
(Da>>1). A zona de reacao é vista como uma coldedioolsdes de gases frescos e queimados.
Seguindo a cascata de Kolmogorov, a turbulénci deguebra das estruturas dos gases frescos.

Desta forma a taxa de reagdo média € principalmeot¢rolada pelo tempo de mistura

turbulentoz, . Quando o oxidante esta em excesso, a taxa d&oresia € expressa como

_ _ v
RR=-Cgy, p (2)8

ondeY" representa as flutuagbes de fracdo massica do epivdde C.,, € uma constante do
modelo de ordem 1. O tempo de mistura turbulentpé estimado da energia cinética turbulenta

k e da sua dissipac&o conforme
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r, =— (2.86)

Como uma aproximacado do tempo caracteristico dadassde comprimento integral do
escoamento turbulento.
a taxa de reacao pode ser reescrita em termoridaelade progress@, como:

- _ 6![2
RR=—-Cgy p

(2.87)

t

~n2

Flutuagbes de fracdo massidd'. (ou da variavel de progresso'“) devem ser

modeladas e estimadas a partir de uma equacadateda A evolucdo destas equacdes leva a
inconsisténcias, segundo Dennis, 2002, e por gBadsenvolvida uma versao corrigida do
modelo EDU, sem a raiz quadrada (fonte das incémsims), que € usada para simulacdes
praticas:

RR=Cesy p | €0-0) 2.48)

ou em termos de fracdo massica de combustivel

~ ~

— —¢cY, Y,
RR=Cgy ooy -2

_FM1__F 2)89
v ) ?

ondeY? é a fragdo massica de combustivel inicial no eseatmreativo, assumindo excesso de
oxidante.

O modelo EBU é muito atrativo gracas a sua taxeedgdo que é simplesmente escrita
como uma funcdo de quantidades conhecidas sem manbguacao de transporte adicional e
esta disponivel em quase todos os cddigos de ncacdms fluidos computacional comerciais. A

taxa de reacdo modelada ndo depende das car@&dsriguimicas e assume turbuléncia

homogénea e isotropica. Alguns ajustes da cons@gie do modelo ja foram propostos para
pequenos acertos quimicos nas reacdes. A modelBgeitende a uma estimativa acima do
real da taxa de reacdo, especialmente em regidedtaleisalhamento, onde a relaggxé e

grande (corpos rombudos, paredes, jatos, etc.p mstdelo também pode ser acoplado ao

modelo de Arrhenius para formacdo de um modeloomsin que as taxas sdo avaliadas ao
serem calculadas por cada modelo e implementagasde alguma regra do algoritmo.
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2.6.3. MODELOS DE FUNCAO DENSIDADE DE PROBABILIDADE

Sao modelos mais detalhados, para a reagdo quéspeaificamente, que adotam curvas
caracteristicas de fracdo de mistura e um seguadonetro que leve em conta a quimica nao
em equilibrio da reacdo. A estatistica da fracdomitura é normalmente aproximada ao
calcular a fracdo de mistura média e a sua vaadpeias equacdes de transporte modeladas.
Entdo a funcdo densidade de probabilidade é codatassumindo uma forma pré-definida, por
exemplo, uma funcdo de Gauss ou uma furg&dependendo da média e da variancia das
variaveis de espac¢os como parametros.

Este tipo de modelo permite que seja conhecidsiamle termoquimico pontual, dada sua
situacdo de fracdo de mistura e temperatura, mone, ao contrario do conceito genérico de
calculo de reacdo baseado no calculo médio daegsa® problema deste tipo de modelo € a
definicdo das fungbes de forma da densidade deapil@ade, que pode ser um fator que
possibilita ou ndo a solugdo de um problema. Algpaacsotes comerciais fornecem programas
gue calculam estas variaveis em paralelo, a anogg de mecanica dos fluidos computacional.

2.7. AIMPORTANCIA DA VALIDACAO DA MODELAGEM

Enquanto que a tecnologia de combustéo ofereaeneneotencial, um desafio maior no
uso de tal tecnologia é obter confianga que umaxapacdo de modelagem caracterize
adequadamente, tanto qualitativamente como quiwditeente, o processo de combustdo de
interesse. Isto é normalmente alcancado ao fazepamcbes de resultados de codigos
numéricos com dados experimentais de chamas ewregsafue possibilitem o controle dos
parametros dos aspectos pertinentes da combustdo catobustivel de interesse.
Consequentemente dados de diferentes instalacéredifayentes tamanhos sdo necessarios para
validar a adequacdo das simula¢cdes numeéricas leelestar o grau de precisdo que um cédigo
numérico pode fornecer ao simular o comportamemofodnalhas industriais. Dados mais
detalhados fornecem novos conhecimentos nos paxessstratégias de combustdo. Dados de
sistemas de grande e pequena escala sdo necepsdgos as medidas detalhadas possiveis no
laborat6rio, normalmente complementam medidas meisseiras e esparsas de padrdes de

escoamento tridimensional e caracteristicas de @&habtidos em fornalhas de escala industrial.
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3. MODELAGEM MATEMATICA DOS PROCESSOS DE COMBUSTAO

O estudo do escoamento turbulento de gases tem lupGiese basica a consideracdo do
gas como meio continuo, tanto que a distancia eagrenoléculas do gas e também o seu
caminho livre médio sdo muito pequenas se comparema a escala geométrica do problema
de interesse. Dada esta hipbtese, para escoampétogeativos incompressiveis e com
transferéncia de calor, existem cinco variaveisichds que devem ser consideradas no
movimento fluido: trés componentes de velocidadeluas propriedades termodinamicas.
Determinar os valores destas cinco varidveis coma fungdo do espaco e tempo, que é a
solucdo para o campo do escoamento, € a funcdonddelos matematicos. Dado que cinco
variaveis sdo de interesse, o0 modelo matematice demseguir resolver pelo menos cinco
equacdes com seus acoplamentos. Equacdes covasitatlicionais sdo inseridas se variaveis
adicionais sao introduzidas. Como um exemplo, s& t@ntceira propriedade termodinamica deve
ser considerada, uma equacéo adicional pode saora@tiia na forma de equagéo de estado.

As dedugbes destas cinco equagbes, que constittemmadelo matematico do
escoamento com transferéncia de calor, sdo endastras referéncias. Trés leis fundamentais
devem ser empregadas: (1) conservacao de massang®rvacao da quantidade de movimento;
e (3) conservacao de energia (primeira lei da tdmaonica).

Estas leis podem ser usadas para deduzir relagi@gsadis para volumes de controle, ou
equacOes diferenciais para pontos locais no espag@coes diferenciais parciais constituem a

forma mais utilizada ao desenvolver a mecanicdldm®s computacional.
3.1 EQUACAO DE CONSERVACAO DE MASSA

A primeira lei fundamental a ser apresentada éia emtiga e conhecida, [Bejan, 2004].
A conservagdo de massa em um sistema fechado onsareagdo da massa ao longo de um
escoamento (sistema aberto), aplicada a um volentemtrole, assume a seguinte forma

_al\gtvc = > h->m 3.9)

entrada saida

onde M, é a massa contida no volume de controté sdo as vazdes massicas associadas ao
escoamento entrando e saindo dele. Considerandos®lume de dimensdesx, Ay e Azem

torno de uma posicgéo (%, y, z) em um campo de eseo@®, conforme a Fig. 3.1, que apresenta-

se uma projecao deste volume num plano xy, tenuse g
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Figura 3.1 — Conservagao de massa num volume dmiEon

ﬁ(prAy) = PUAY + pVAX — {pu +MAX}Ay— {pu + MAy}Ax (3.2
ot OX oy
Dividindo a equagéo pelo volume do volume de cdatfaxAy),
P, a(/?u)+ olpv) _ 0 3.3)
ot OX oy
Para o caso tridimensional analogamente chega-se a
op n G(pu) n a(pv) n a(pW) -0 (3.4)

ot OX oy 0z
Havendo uma fonte ou sumidouro de massa dentroodtormo do volume, ha a

necessidade de inserir-se um termo fonte na equacao

a_,OJr a(PU) n a(/?V) n a(,OW) _gnm (3.5)
ot ox oy oz '

3.2 CONSERVACAO DA QUANTIDADE DE MOVIMENTO

Pela segunda lei de Newton, a forca resultante e particula € igual & massa da
particula vezes sua aceleragéo.
F =ma (3.6)
N&o existindo objetos de tamanho nulo ou massa ouinovimento de objetos de massa
e tamanho finitos é tratado como o de particulaseRemplo, uma bola de golfe picando contra
0 solo pode ser tratada como particula, e variteshte golfe picando contra o solo podem ser

tratadas como patrticulas.
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Pode-se imaginar tratar o movimento de sdlidodllados conforme o comportamento
das inumeras particulas que formam estes objeto®sfi no entanto o simples ato de
contabilizar a quantidade de moléculas constitainiestes objetos exigiria computadores
gigantescos para um célculo de translacao.

E possivel tratar o problema como um meio contimmle grandezas fisicas estéo
distribuidas de forma uniforme ao longo do domidoestudo. Considerando a matéria como
varios pacotes muito proximos uns dos outros, gealgnovimento de um destes interfere nos
seus vizinhos.

A segunda lei de Newton para o movimento de unndcpéa pode ser aplicada, numa
forma mais complexa para a matéria dita continuagéacéao resultante com a forma diferencial
descrevendo o movimento do continuo em termos ohpeale velocidade pode ser apresentada
como a lei do movimento de Cauchy

p|:%+\7.V\7:|:V.G+F (3.7)

onde a massa € representada pela densidadeaceleragdo pelo termo contendo o campo de

velocidadesV , as forcas superficiais pelo tensor de tenséesr e as forcas de corgdg, de
origem do empuxo, magnética, gravidade, etc.

A forma mais conhecida e estudada das equacOesdegmevem o transporte de
momento pelo fluido sédo as equacbes de Navier-Stakee podem ser também deduzidas ao
mostrar-se o equilibrio entre tensdes e as defdresage um fluido similar ao balanco de forgas
da segunda lei de Newton, [Schlichting, 1979]

2 2 2
ou du_ du W@j:Fx oP u(&u o%u % (3.8)

——+ + +
Paa " "ox oy oz ox o oy o
N N N P (0 8 ot
Pl —+U—+0—+W— |=F —— 4+ —+— +— (3.9)
X oy lox? oy oz
(8w oW  ow awj oP Lazw o'w  0’w
P =F, H

—+U—+0—+W— |=F, —+ sttt
ot OX oy 0z 0z ox°= oy- oz

(3.10)

Para o regime laminar as solugbes destas equagéess as condigcbes de contorno,
determinam o movimento do fluido no dominio deteadib com uma metodologia auxiliar para

a determinacao da pressao e da densidade, seagata v
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3.3 TURBULENCIA

Escoamentos turbulentos sdo dominantes em atisdddeEngenharia que envolvam
dindmica dos fluidos, incluindo a maioria dos reggnde escoamento em queimadores e camaras
de combustdo. A emisséo de vortices em esteirbghumares, os descolamentos e recolamentos
sdo influenciados pelas caracteristicas turbuleshbasescoamentos. A forte advecgdo presente
em escoamentos turbulentos acelera de forma dr&stiifusdo de calor e massa, fazendo com
gue processos naturais ou industriais possam slerados.

Em 1887, Boussinesq propds o conceito de viscosidadbulenta, através do qual o
tensor de Reynolds oriundo da decomposi¢cdo dagéegsiae Navier-Stokes seria modelado de
forma analoga ao modelo de Stokes para as tens@esas moleculares.

Prandtl, 1925, propés o modelo de comprimento dgumna que calcula a viscosidade
turbulenta variavel no espaco e no tempo.

Brown e Roshko, 1974, realizaram o experimento aoma camada de mistura
evidenciando a existéncia das instabilidades deitké&lelmholtz, denominadas por eles de
estruturas coerentes.

Duas correntes distintas surgiram, uma baseadaeqascdes médias de Reynolds
(RANS —Reynolds Average Navier-Stokes outra no conceito de Grandes Escalas (LES -
Large Eddy Simulatignniciada com o trabalho de Smagorinsky, 1963.

Técnicas experimentais também tém sido desenvehdden o intuito de caracterizar e
guantificar escoamentos turbulentos, tais como rkBsgpler e PIV Particle Image
Velocimetry, permitindo visualizar estruturas turbilhonares @scoamentos complexos e obter
dados estatisticos de velocidades médias e flutsacdécnicas mais tradicionais, como
anemometria de fio quente e a utilizagédo de traggdambém tiveram evolu¢des permanecendo
como importantes métodos experimentais na mecd@oisdluidos, com fins praticos e didaticos
, [Spode, 2006].

A simulacdo numérica de escoamentos ja atingiu ivel alevado, podendo ser chamada
de experimentacdo numérica, numa analogia a expetacéo fisica.

A turbuléncia nos fluidos apresenta certas caratiEas que |he conferem um
comportamento nao linear, observando-se que alémtia € uma caracteristica do escoamento
e nao do fluido. Pode-se caracterizar a turbulésmmo um fendémeno:

- Tridimensional e rotacional: a turbuléncia s6 oeoem escoamentos rotacionais,

onde se pode identificar algum processo de gerdedgorticidade. Aplicando o
operador rotacional as equacfes de Navier-Stokesbs&m uma equacdo de



45

transporte para a vorticidade, a chamada Equacételdeholtz. Para um escoamento
bidimensional o termo de geragdo de vorticidadeul®,no que implica que a
turbuléncia deve ser encarada de forma tridimeaion

- Altamente difusivo: por apresentar flutuacées diordade nas trés dimensdes, a
turbuléncia € um potente acelerador da difusédo ader,cmassa e quantidade de
movimento;

- Altamente dissipativo: os altos cisalhamentos prados pelos fortes gradientes de
velocidade acentuam o processo de transformac&oetgia cinética em dissipacao
viscosa, sendo necessario o fornecimento contieuendrgia para que o0 escoamento
permaneca turbulento. Caso contrario as flutuagées atenuadas até ser atingido o
estado estacionario;

- Continuo: apesar das menores estruturas turbilesrserem de dimensdes bastante
reduzidas, elas superam ainda em mais de uma atdggnandeza o livre caminho
médio das particulas. Portanto a turbuléncia peden®delada sob a hipétese do
continuo;

- Imprediscivel: devido a alta ndo linearidade dos escoamentos léutos, €
impossivel reproduzir, em fase, duas ou mais eges de um mesmo fenémeno
fisico, ou pelo menos, ndo existem ainda instruotkerg técnicas capazes. As
condi¢cbes iniciais impostas nunca serdo perfeitéanedénticas, fornecendo
diferentes caminhos para que as instabilidadegge se propaguem ao longo do
tempo. No entanto, é possivel prever a formacéaestieituras turbilhonares e suas
iteracOes, retirando valiosas informacoes.

Além dos adjetivos acima mencionados, escoameuntbaléntos apresentam um amplo
espectro de energia, possuindo uma larga bandeegi@éhcias, ou seja, apresentam estruturas
com baixas (grandes comprimento de onda) e alagi@éncias (pequenos comprimentos de
onda). As interagOes entre estruturas de tamanh@egé@éncias variadas constituem um
complexo processo de troca de energia, que inflagbctemente a mistura dos reagentes no
processo de combustéao.

Apesar de a turbuléncia ser classificada como idigcével, é possivel, através de
processos estatisticos, determinar médias e fltisag fim de caracterizar o fendmeno. Segundo
Ferziger, 2001, para escoamentos turbulentos famrtie uma parte deterministica constituindo
cerca de apenas 10% do escoamento na forma deuestrooerentes. Estas sdo responsaveis por
aproximadamente 90% do transporte de energia. ra quarte é randémica (aproximadamente
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90%) e aparece na forma de ruido isolado, ou mesmna pequenas oscilagcdes sobre as
estruturas coerentes.

Assume-se que a média temporal da velocidade seja

1t0+t/2

j Udt 3.11)

to-t/2

U=
t

Este valor médio pode ser estabelecido num inteid@ltempo pequeno que, dependendo
do escoamento, pode representar uns segundos emonaguns milésimos de segundo. Em
regides do escoamento totalmente turbulento a idalde média pode ser avaliada de forma

razoavel num intervalo de tempo da ordeml1@él'/u, ondeu e |I' sdo as magnitudes das

escalas de velocidade e comprimento, respectivandats maiores vortices. Desta forrah,
pode, em principio, ser usada para a definicdoatteas médios, mesmo em escoamentos ndo
estacionarios, desde que ao longo do tempo mihimecessario para a média.
A diferenca entre as velocidades instantanea gaeumeédio é definida como
U'=u-u (3.12)
onde, U'é a flutuacdo da velocidade. Igualmente é posséadizar esta analogia com uma
variavel qualquer, por exempld
®=0+d (3.13)
Por tratar-se de uma flutuagdo em torno da média, \@lores positivos e negativos, a
média temporal sera nulab(=0). Esta variavel pode ser utilizada para insers equacdes
bésicas de transporte antes apresentadas. Paéanstessario ter em maos relacdes para inserir
nas equacoes
od 0D od' 0P
T E:E:O (3.14)
Aplicando estas novas equacdes nas equacdes den@w@, pode-se chegar a novas
equacgdes de conservacao levando em conta as feside velocidade.

Para conservacao de massa chega-se em
a —
—(pu)=0 (3.15)
OX

A equacéo de conservacgéo da quantidade de moviraentegime permanente resulta
em
alpuu, P u U
—IJ):_QJ’_i 7, %_’__J +Fi (316)
OX; o% 0% oX,  OX

] 1
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Considera-se aqui que as flutuacdes de massa faspeaia viscosidade sdo despreziveis
ao causar efeitos sobre a turbuléncia.
Realizando a média da equacgé&o anterior

—alpu) P o ou —
u. =t — —L |- puu.; |+F 3.17
] 8x 6Xi an [uLaXJ} IOUI j} i ( )

Estas sao ditas equacgdes de Reynolds, e 0 tpqi]@ denominado tensor de Reynolds,

o0 qual representa a transferéncia de quantidademdeimento adicional causada pela
turbuléncia.

Metodologias como a Simulacdo Numérica Direta (BN3rect Numerical Simulation
gue consiste em resolver as equacdes de NavieesSttiketamente, implica na utilizacdo de
uma malha capaz de descrever todo o espectro daéfreias, desde as maiores (grandes
estruturas) até a as menores (Escala de Kolmogemaqguenas estruturas de alta frequéncia).
Além do refino de malha, sdo exigidos esquemasisigetizacdo espacial e temporal de alta
ordem, que imponham pouca difusdo numeérica ao loal8@ma-se a isso o0 cuidadoso uso de
condi¢cBes de contorno adequadas, com niveis derpagtio especificos para cada caso [Spode,
2006]. Nao podendo resolver todas as escalas daléacia, surge o conceito de decomposicao
das escalas da turbuléncia, podendo ser realizadanédia temporal ou filtragem espacial.
Quando se aplica o conceito de média temporal,meando a velocidade em uma parte média
e outra flutuante, obtém-se as Equagcfes MédiasegiaoRls. Para os casos onde é aplicada a
filtragem espacial das equacdes de Navier-Stokegsuas equacdes filtradas, utilizadas na
metodologia de LES. Diferente dos métodos RANS,eotmdo o espectro de energia é
modelado, na metodologia LES as grandes escalaesélvidas e apenas as menores escalas
séo modeladas, dependendo obviamente da discégieapacial e temporal empregadas.

Independente da metodologia o problema em fazerfiltnaem temporal ou espacial é
0 surgimento de novos termos nas equacOes de Natakes, ficando assim com um sistema
que possui mais incognitas do que equacles: é macla problema de fechamento da
turbuléncia. Modelos séo desenvolvidos para s@ssa necessidade, os chamados modelos de
turbuléncia, que tem por objetivo modelar o tenderReynolds, o termo mais importante
derivado da filtragem aplicada.

Boussinesq, através do conceito de viscosidadellanta, introduz o fechamento das
equacOes de Navier-Stokes modelando as tensbesy®IBs, pu'v', em uma analogia ao

modelo de viscosidade molecular adotado por Stokes.
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Considerando um escoamento unidirecional ao longougha placa plana infinita,
Boussinesq prop0s que, assim como no caso de teiss@sa, a contribuicdo da turbuléncia na
transferéncia de quantidade de movimento poderimsdelada por

v =
oy

onde u' e v' sdo as flutuacdes de velocidade associadas asooentps de velocidades

(3.18)

instantaneasl e v, paralelas e normais a superficie, respectivament& a direcdo normal a

esta superficie. Em contraste a viscosidade malgcu| ndo € uma propriedade fisica do fluido,

mas sim uma medida local do nivel de turbulénc@aiando de ponto a ponto e de escoamento
para escoamento.

Ao longo dos ultimos anos, a hipotese de Bousgjmasma forma generalizada proposta
por Kolmogorov, 1942, tem sido um dos métodos naaigpregados para a previsdo de
escoamentos turbulentos. Segundo Kolmogorov, @tates Reynolds pode ser avaliado através
da seguinte relacao,
g;g]_zk (3.19)

_ IVI —
o 3.5
onde,k € a energia cinética das flutuacdes de velocidstielelos utilizando esta hipotese

avaliam x, utilizando desde simples relagfes algébricas @gmo equagbes diferenciais, tal

como o modeldk — ¢ . A energia cinétick ndo precisa ser obtida obrigatoriamente do modelo,
j& que ela pode ser eliminada pela definicdo denowa presséo

P’ :I3+§k (3.20)

onde a energia cinética turbulenta das flutuacéestbcidade é definida como
—2 —2
k= M (3.21)
2

Modelos de turbuléncia de duas equacdes sao ampiantilizados, pois oferecem um
compromisso de esforco numérico com boa acuracid&feX, 2005]. Os modelos de duas
equacdek —¢ e k—w, por exemplo, usam a hipétese do gradiente de&bfpara relacionar
as tensdes de Reynolds aos gradientes médios oeidegle e a viscosidade turbulenta. Em
modelos de duas equagfes a escala da velocidduldentn é calculada a partir da energia
cinética turbulenta, que é fornecida da solucdosula equacdo de transporte. A escala de
comprimento turbulenta é estimada de duas progheesddo campo turbulento, normalmente a
energia cinética turbulenta e sua taxa de dissipagdaxa de dissipagdo cinética turbulenta é

fornecida pela solu¢cdo da equacéo de transporte.
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3.3.1 MODELO k-¢

O modelok — ¢ utiliza uma equacéo de conservacao para energgéiaa turbulentak ,
e outra para a sua dissipagddLaunder e Spalding, 1974; ANSYS-CFX, 2006]. Relaando

a viscosidade turbulenta com a energia cinéticsealssipacao.

k2
/ut = C,up? (322)

Resolvem-se equacdes de transporte para as navégeisde acordo com a forma da
equacao de transporte genérica (considerando @ash@erdes turbulentas)

Ve (p\7k): \Y% ou,u +A]Vk} +P, - ps (3.23)
Ok
e
2
VO(p\78): V'{[/UJF&]V'&']JFCEJER —CE'Z% (3.24)
GE

onde P, é o termo de producéo ou dissipacdo de energdicarturbulenta
- - -\ 2. - -
P, = 4, VV o(VV + WV )—EVoV(ZButVoV + pk) (3.25)

As constante€, ,,C, ,,C,, o, e o, tém seus respectivos valores, conforme Tab. 3.1.

u
Tabela 3.1 — Constantes para 0 modeloc .
C.. C., C o o

§7

1.44 1.92 0.09 1.0 1.3

Neste modelo sdo usadas funcdes de parede paciomalao contorno do dominio

computacional com o limite da subcamada viscosa.

3.3.2 MODELO k-

Uma das vantagens da formulagdo é o tratamentonmyéa parede para Re baixos. O
modelo ndo envolve fungdes complexas de amortetimeecessarias no modelo-¢. Os
modelosk —» assumem que a viscosidade turbulenta esta ligather@ia cinética turbulenta

pela relacao
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k
u=p— (3.26)
[0

Segundo Wilcox , 1998, o modelo resolve duas dipsmde transporte, uma para a
energia cinética turbulentia, e uma para a frequiéncia turbulentaO tensor de tensdes é
calculado pelo conceito de viscosidade turbulenta.

As equacao para de e » sdo

—a(gk) +Ve (p\7k): Ve |:£,u +i]Vk:| + Pk - ,B'pka) (3-27)
Ok
hvelpte)evel (w2 Jro et o2

Em adi¢éo as variaveis independentes, densidadmewelocidade, sdo também inseridas

as quantidades advindas do calculo das equacObker-Stokes.P, é a taxa de producéo

turbulenta, que é calculada conforme modelos . As constantes do modelo sédo dadas na Tab.
3.2.

Tabela 3.2 — Constantes para 0 modeloo .
ﬁl a ﬂ Gk Gw
0.09 | 5/9 | 0.075| 2 2

Para evitar o aumento da energia cinética turbalemh regides de estagnacdo, um
limitante ao termo de producgéo é introduzido naseges,

P« = min(R,,c, &) (3.29)

com ¢, =10 para modelos .

3.3.3. MODELO BSL

Uma das desvantagens da formulakdon € a alta sensibilidade do modelo aos efeitos
de jatos cisalhantes e escoamento livre. Existe i@ma dependéncia das condi¢gbes iniciais,
especialmente quando especificado um valor pard&esultados inconsistentes podem surgir,
entdo é feita uma combinagdo entre os modkle® , na regido proxima a paredeke ¢ na
regido externa. Esta combinacdo é feita na tramsipgio do modelk — ¢ numa formulacao
k—o e uma posterior adicdo das equagbes corresposdedtenodelo classicdk —o de

Wilcox é multiplicado por uma fungcdo de combinaggoe o modelok — ¢ transformado por
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(1-F). F, e igual a 1 proximo a parede e torna-se nulo qualehtro da camada limite. No

limite e exterior da camada limite o modéde- £ tradicional volta a ser calculado. Conforme o

modelo de Wilcox, Eg. (3.30) e (3.31), transformassnodelok — ¢

%i[k)JrVO(ka):VO((,qui]Vk}r P, — f' pko (3.30)

Oo

VKkVo + a, % P. - B,p0® (3.31)

ot o O )@

MJFV.(,N@):V.HWF s \JVQJ\J—FZ,D

As equacdes do modelo-» sao multiplicadas pela funcdg e o modelo transformado

k—¢ por (1-F)). As equacdes modificadas sao adicionadas paritaresa modelo BSL

—a(pk)+Vo(p\7k):V0((lu+i\JVk\J+ P, — B pko (3.32)
ot O3
a(La))—i—VO(p\?.a)):VO Iu—i-LVa) +...
ot O u3 (3.33)
= F)2p——— VKV + oy 2 P, - fyp’
a)Zw k

As constantes do modelo BSL séo apresentadas n&.Bab

Tabela 3.3 — Constantes utilizadas na solugéo delm@SL.

B a, o O O 1 a, B, Oy O 42

0.09 5/9 0.075 2 2 0.44 0.0828 1 1/0.856

3.3.4. MODELO SST

O modelo SST (Shear Stress Transport) baseadodelok —» traz boa aproximacgao
para casos de descolamento de camada limite esatasos de camada cisalhante livre, pois
leva em conta o efeito do transporte da tensédhaisie. Nos modelos anteriormente citados
pode-se superestimar a viscosidade turbulenta @orconsiderar estes efeitos (transporte de
tensbes de Reynolds). Uma maneira de evitar esimativa superior ao real € impor um

limitante a viscosidade turbulenta

ak

—p— 3.34
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onde a, é uma constante E, e uma fungdo de combinagéo, semelhante a do mB&loAs

fungcbes de combinacdo s&o fundamentais neste mosetwlo baseadas na distancia da

superficie mais proxima e nas variaveis do escomen

F = tank(a@) (3.35)
arg, =minj m 3 ,520/ : 4pk 5 (3.36)
pB'oy y°o )CD,0,,Y
CD,, = ma){Zp 1 VkVo ,l><101°] (3.37)
0,0
ondey é a distancia da superficie mais proxima
F,= tanr(arg‘z‘) (3.38)
arg, =m i’S(QO/} (3.39)
Loy Yo

Tanto na solu¢éo do modelo SST quanto na solucéoodielo BSL € necessério saber a
distancia de um nd a parede, uma escala de componpara determinar em que local do

dominio deve-se utilizar o modelo misto entr&kes e 0 k—w . A distancia em relagdo a
parede é calculada a partir da escala de comprinuznparedel,,, ondev?l , = 1 e a distancia

da parede é dada por

Distanciada parede=/{1,|° +21, )~ |Vl (3.40)

3.3.5. MODELOS DE TRANSPORTE DAS TENSOES DE REYNOLS

Estes modelos sao baseados nas equacdes de tramspmdos componentes do tensor de
tensbes de Reynolds e da taxa de dissipacao. laetésdos ndo usam a hipdtese de viscosidade
turbulenta, mas resolvem uma equacao adicional paransporte das tensbes de Reynolds no
escoamento. As equacdes de transporte de tensd®sydelds séo resolvidas para as tensodes
componentes do tensor individualmente. O termo Welyzdo exato e a modelagem das
anisotropias nas tensdes fazem dos modelos deporémsde tensbes de Reynolds mais
aconselhados para escoamentos complexos. No ep@nt@zes eles ndo superam 0os modelos
de duas equacg0es, se forem levados em conta estigsp tempos de processamento.

O fluxo de momento devido as flutuacdes é conhecidoo o tensor de Reynolds. Ele é
também reconhecido como a tensdo exercida no flpelas flutuacBes turbulentas. Ele é

simétrico e possui seis componentes independeinties s
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puu pVU pWU

,oui'u'j:— ,ou'_\/' pv'_\/' pW'_V' (3.41)
pwWu pwu' pWwW

T

-

T

A soma dos elementos da diagonal principal € ageneinética turbulenta especifica,
freqlentemente denominada por energia cinéticargeme

k=Luu =17 vz o w?] (3.42)
2 2
Por conveniéncia, a correlacao de velocidades pexdexpressa por
T
T

— T,
o)

O tensor das tens6es no fluido &€ decomposto necsuponente média; PS, ; +24S ;, €

outra devido & turbuléncia (flutuacdes das velatssy pu,u;

7., =-Ps +24S | - puu (3.44)
A forma mais conhecida da equacgéo de transportaatoento obtém-se transportando o

termo de fluxo de momento das flutuagbes para o @ickito da equacédo e reconhecendo-o
como a contribuicdo do movimento turbulento ao canhgs tensdes

opu)  oleuy) ap 2 —
. _ DS orl 3.45
a | ox o ox BHS T U, (3.49)

J ! J

O tensor de Reynolds introduz mais seis variaviéish ale u,v,weP. Portanto existem

mais incognitas que equagles para o problema. Atrtebter equacdo para as tensdes

turbulentas aparecerao incognitas do uim'ju'j , por exemplo, que serédo geradas pelos termos

nao lineares da inércia. Isso torna o processea®mento recursivamente ndo solucionavel.

A Equacao de Transporte do Tensor de Reynolds pexdebtida a partir da equagao do
momento da flutuacdo, que € obtida subtraindo-sequacdo de Navier-Stokes da velocidade
instantanea da equacdo de Navier-Stokes, em tefano®dia temporal. A operacéo € detalhada
termo a termo a seguir [PROMEC, 2006].

O termo advectivo:

a(pu,.ai k) ou. ou,  OUU,U;
R e o e 3.46
X, P e (3.46)

i i i i

O termo de pressao:

LAB) AB)_dlip) )
OX, OX; OX, OX;

p ou, _olup) N oup) PSS, (3.47)
OX, X, '
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O termo Vviscoso:

R0 ’uu, au; ou, d’o, au; au,
+ L oy ke -yl — Tk 9y Tk (3,48
A O, 0X, u{axjale ”ax,. OX, ”{axjaxj Hox. ox (3.48)

i i

o%u,
OX; OX;

J J

Hu;

Lembrando quer; ;representa o tensor turbulento. Para expandir plifizar os termos
convectivos é utilizada a equacao da continuidade
o
oX O

Montando o novo balangco com os termos convectivesgéo e difusivo obtidos, e

(3.49)

considerandq conste em regime permanente, chega-se a

ou, o, o | 0o 0 ou, ou
= v——= |+ [Ci,k,j]_ak,j_l_ak,i_k+ g — Ik (3.50)
OX OX OX; OX OX OX S~ ——
i i i i J J Dissipagdo Correlagéo
v e M dotensor pressae
Tesporclo  piao Dt Producdacncor
campamédio
onde as definicdes dos termos séo
(G, o .
Cyi= uiukuj)+—(uk5jyk +ui5“) (3.52)
yo)
au, ouy
' OX; OX;
' (ou  ou, =
M, =2 | & Xl _ops, (3.54)
o (X 0% Y

A equacéo do tensor de Reynolds possui seis compesmeima para cada tensor. Apesar

de se ter criado 6 novas equagdes, foram tambémaeP2 novas incognitasu,u; ,

au au  ap), o p)
ox, ox; X %

2v

Devido a nao-linearidade da Equacdo de Navier-Stoésse que a tentativa de se obter
equacdes de ordem estatistica superiores (coroelgd) geram novas incognitas. Se fossem
produzidas novas equacdes para 0s termos incognibeas variaveis desconhecidas seriam
geradas. Isto ocorre porque o processo de médiaténratico e ndo fisico. A geragdo de
incognitas revela que o processo de média de Riyrdluma simplificagdo da equacgdo de
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Navier Stokes. Se os termos incégnitos ndo sédo emboeladequadamente, significa que a

equacao de Navier Stokes modelada esta perdemadmarfao.
3.3.6. MODELO SSG
Neste trabalho estuda-se uma solucdo do probledmeantio o modelo SSG. [Speziale,

1991]. O modelo utiliza constantes diferentes dorade e correlacdo da deformacgéo causada

pela pressdo com as perturbacdes, que € quadratica

o(—\ o, — 3 2 K2)opuy, | 2
—louu H+—WU, puu. =P +¢ +— +—Cp— |— |—-=0; 3.55
at(p. ,) axk( kP, ,) i T axkﬁu 3 spgj o, 3% (3.55)
%Jrvo(pUg):f(cglP—ngps)JrVo ,u+i Ves (3.56)
ot k o,
b =P+ P2 (3.57)
1
Bin = —,Og(csla-l- Csz[aa—éao adD (3.58)

¢ijz =-C,Pa+C ,0kS-C pkSVaea +...
(3.59)

2
ot chk(asT +sd —~as S§j+Cr5pk(aWT +wa')
Nesta formulagda é o tensor anisotropig,é a taxa de deformagédéa vorticidade. As
constantes apresentadas na Tab. 3.4 servem naarzaoa correlacdo do termo de pressdo com

as flutuagdes.

Tabela 3.4 — Constantes utilizadas no modelo SSG.
C,L/RS SeRS CS Cgl Ce2 Csl Csz Crl Cr2 Cr3 Cr4 Cr5

0.1 1.36| 0.22| 145 188 1.7 -1.06 09 08 0}65 D|GR2

3.3.7. MODELAGEM DO ESCOAMENTO PROXIMO A PAREDE

Proximo a uma parede com condi¢cdo de ndo-deslitamexistem fortes gradientes das
variaveis de transporte. Além disto, efeitos viemdestes processos em simulacdes numéricas
trazem os seguintes problemas:

- como contabilizar os efeitos viscosos na parede
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- como resolver a variagdo rgpida das variaveis woagsento que ocorre na regido da
camada limite.

Andlises experimentais e matematicas mostram qegiao proxima a parede pode ser
dividida em duas camadas. Na regido mais interrjbaamada viscosa, onde escoamento é
guase todo laminar e a viscosidade (molecular) pamel dominante na transferéncia de
momento e calor. Mais distante da parede, na carwagaitmica, a turbuléncia domina o
processo de mistura, Fig. 3.2. Finalmente, exista vegido entre a subcamada viscosa e a
camada logaritmica, onde os efeitos de viscosidad&cular e turbuléncia sdo de igual

importancia.
y |
i
- - —‘ ——————————————————————————— -
4
! CAMADA LIMITE TURBULENTA
| CAMADA LOGARITMICA
|
! SUBCAMADA VISCOSA
Y s

T i

Figura 3.2 — Divisdo do escoamento proximo a parede

Assumindo que o perfil logaritmico aproxima razdeente a distribuicdo de velocidade
préxima a parede, este fornece meios de calcutaericamente a tensao de cisalhamento como
uma funcéo da velocidade a uma dada distanciaredgasto é conhecido como uma fungéo de
parede. Este trabalho utiliza uma aproximagéo corpama modelar o escoamento na regiao
proxima a parede: o método de funcdo de paredeautibrmulas empiricas que impdem
condicBes favoraveis proximo a parede sem res@veamada limite, assim economizando
recurso computacional, [Grotjans, H. and MenteR, FL998]. No programa computacional
utilizado (ANSYS-CFX 10) todos os modelos de tuéipgia tém este recurso. O parametro
utilizado na distancia adimensional a parede é 4800, entretanto em todas as malhas
utilizadas no trabalho verificou-se y+<80.
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- ~ Va . - * ’ -
Sendo que y+ é a dimensao caracteristica adlmah,sfbn% e u* € a velocidade de

referéncia,w/f% er, é atensdo na parede.

A maior vantagem da aproximac¢do por funcdo de paéedue em altos gradientes de
cisalhamento proximos a parede pode-se modelaminim com malhas ndo muito refinadas,
levando a economia de tempo de CPU e armazenamento.

3.4. EQUACAO DE CONSERVACAO DAS ESPECIES QUIMICAS

Para a modelagem opta-se pelo conceito conhe@dw Euleriano-Euleriano, onde
mesmo que exista uma fase diferente da outra, y@nmo, particulas dispersas em um gas,
considera-se uma Unica fase fluida continua nocesgatempo. Um conjunto similar de
equacdes de discretizagdo € resolvido para caea Exte trabalho ndo apresenta casos de
escoamentos multifasicos, e sim combustivel e oxédao estado de gas, onde se considera um
fluido multicomponente.

Para um fluido multicomponente as equac¢Oes de poaies sdo resolvidas para
velocidade, pressao, temperatura e outras quaetdaal interesse no fluido. Estas quantidades
sdo descritas todas neste capitulo. Entretantocégsaadicionais devem ser resolvidas para
determinar como 0S componentes séo transportatmdyido.

O movimento médio do fluido é modelado usando uncaimampo de velocidade,
pressdo e temperatura. A influéncia dos multiptm®monentes € observada somente através da
variagdo das propriedades. A variacdo de densidade grande importancia, pois afeta
diretamente a conservacao de massa. Cada compa@ensela propria equacao de conservacao
de massa, que pode ser expressa pela notagcaadaensor

agi + a(/;(g ) - ai. (pi U, -0, )—p;'u'j')+ ™ (3.60)

J J

onde p, é a densidade ponderada do componente i do fin@anistura, ou a massa do
componente por volume. O campo de velocidade paddeg definido por

- (54,

U, :Z[Tl} (3.61)

U~ij € a velocidade ponderada do componente fluido il@xo relativo de massa define-se por

o0, -0, (3.62)

ij
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S™ é o termo fonte para o componente i, incluinddeite de reagdes quimicas. Ao somar as
equacgodes de todos os componentes do fluido chega-aguacio da continuidade

o0 AW0))
ot OX:

J

=0 (3.63)

Visto que o termo font&™ é nulo como resultado da soma. Reagentes viradufos. O

termo de fluxo massico relativo leva em conta o imewto diferencial dos componentes
individuais. Este termo deve ser modelado de foemencluir os efeitos de gradientes de
concentracéo, gradiente de pressao, forcas extewnasn gradiente de temperatura. Destas
fontes possiveis de movimento relativo entre ospaomantes da mistura, o primeiro efeito € o do
gradiente de concentracdo. Para modelar este stetje o termo difusivo.
L

p OX;

J

p 0, -0,)= (3.64)

O coeficiente de difusdo moleculal;, é considerado igual @D,, onde D, é a

difusividade cinematica.

A fragdo massica é definida entdo por

oYl

v =L (3.65)

||

Por definicdo a soma de todas as fragbes massitaSubstituindo a Eq. 3.63 e 3.64 na
Eq. 3.60 resulta

N Ay, Y, o
opY; n (pUJ l): 0 T, | 0 pY'U: )+ S" (3.66)
ot OX. OX; OX; | OX;

J

Os termos de fluxo escalar sdo modelados usangtede de viscosidade turbulenta.

— Y,
pY'U’ _ My O (3.67)
S¢ 0X;

onde SG é o numero de Schmidt turbulento. Substituindaja367 na Eq. 3.66, e assumindo
que se tenham as médias ponderadas por ma¥sa de

oY A Y) o {r aYi}
]

o ieff aXJ

LS (3.68)

ot OX; OX;

J

onde

[ =T+ (3.69)
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A Eq. 3.68 é simplesmente uma forma da equacacaigernte adveccao-difusdo, como as
demais equacdes resolvidas para um problema damanto fluido. Além disso, € conveniente

resolverY, para estabelecer a composi¢ao da mistura fluida.
O programa computacional utilizado para solucaoedascdes do escoamento resolve o
numero de componentesl{) menos umall, — Jlequacdes para todos menos um componente

da mistura. O componente que ndo tem equacao ms@\wwhamado de componente de restricao
e sua fracdo méassica vem da equacao de restrig@bdalanco

NC
=1 (3.70)
i=AB,C
Considerando que a mistura dos componentes forn@emistura ideal, ou seja, que as
propriedades da mistura possam ser determinadaas palopriedades ponderadas dos

componentes ponderadas. Considerando um dado valuihe mistura de fluido, e sendd, a

M. .
massa do componeniepresente neste volumey, :7'. O volume parcial ocupado pelo

componente € definido comov, , que é ocupado pela dada massa do componentemesmaa

temperatura e pressao local da mistura. A densitad®dinamica do componente, que resulta
da solucdo de sua equacédo de estado na pressaperdtrira da mistura, deve ser expressa por

<pi>:7'. A diferenca na definicdo das densidades é gué uma quantidade relacionada a

composicao da mistura, enquanto «ﬁpe) € uma propriedade do material do componente. Dado

gue a soma dos volumes ocupados pelos componawesabultar o volumg

& PY,
1= I LM LAln (3.71)
AV A v, DR
ou
1 & Y
- _ i 3.72
p .AZB:c (p) (8.72)

Entdo a densidade da mistura pode ser calculadatia gas fracdes massicas e a

densidade termodinamica de todos os componentesiequer conhecimento da temperatura e
pressdo da mistura, além da equacéo de estaddapiéprada componente.
As demais propriedades constitutivas do fluidgode ser calculada por

a= > Y, (3.73)
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ondec«; é o valor da propriedade do componente i.

Como ha uma forte dependéncia das propriedadesotgzonentes com a temperatura e
pressao, tem-se uma tabela de valorep de ¢, gerados por fungoes, considerando os limites
superiores e inferiores dos valores de temperatprasséo para o célculo da entalpia. O modelo
utilizado para determinar os valores inferior eesigy do calor especifico;,, € o da equacao
apresentado por McBride e Gordon, 1994, com coraides de Burcat e Ruscic, 2005, Eg.
3.74, onde os coeficientes sao especificos pamamdponente da mistura

c, = R(a1+a2Tl+a3T2+a4T3+a5T4+a6T’l+a7) (3.74)

O programa computacional utilizado para solucaprdblema utiliza interpolacdes para

construir a tabela de propriedades do fluido. Ag&b entre as propriedades dos componentes da

mistura e a temperatura é dada pela solucéo dipianda mistura. A cada modificacao dee

p € calculada uma variagdo de entalpidh, primeiro a pressdo constante, e depois a

temperatura constante, como ilustra a Fig 3.3

I|::l
Figura 3.3 — Mudanca de estado de uma substamaizsatde suas propriedades [CFX, 2002].

Por exemplo, a mudanca total de entalpia do estgolra o estado 2 do componente é
dada por

h —hl—ch dTJer'21 1+I[8_pj dp (3.75)
2 : p plp P oT ) ’

Caso a densidade seja proporcion%a como no modelo de gas ideal, o segundo termo

torna-se nulo.



61

3.4.1. TERMO FONTE DO TRANSPORTE DE ESPECIES QUIMICAS

O termo fonte,S , da equagdo representa as reagdes quimicas querncravés do

surgimento de determinado componente ou seu conslHete termo estd diretamente

relacionado a taxa de reacao de determinado compoem determinada reacao
S™ = MM > (7, — 7 RR 19)
k=1

onde MM é massa molecular do compoit®' € o coeficiente estequiométrico do composto i
na reacdo de ida;" é o coeficiente estequiométrico na de voltRR é a taxa da reacdo A

maneira como modelar esta taxa de formagdo ou oEN®I O que Se resume por vezes ao
modelo de combustdo ou modelo de taxa de combuStgmesente trabalho comenta alguns
destes modelos e abordagens no primeiro capitutdiza um modo misto de célculo da fonte
ou sumidouro de espécies quimicas.

Praticamente todas as reac¢des quimicas obedeceimgaiimnica basica de Arrhenius,
onde 0 avanco da reacdo € diretamente proporcdorehcao dependente da temperatura, como
apresentado no capitulo anterior

E
AT’ exn(—R—frj (3.77)

A modelagem da taxa de reacdo por taxas finitaspa@delo de taxas quimicas finitas €
baseada principalmente neste principio descontandoacdo e o consumo de determinado
componente em determinada reacdo. Por exemploapasegao K tem-se

RR. [FK 1T e i ]rk} (3.78)

I=A,B,... I=AB,...

onde[l] representa a concentragdo molar do componente, e B, sdo as constantes de taxa
de avanco e retorno, respectivamentepresenta a ordem do compondrmta reacédo elementar

K. Esta ordem da reacdo € igual ao coeficiente @steétrico para reacfes elementares, mas
pode ser diferente em reacgdes globais. As constal@eavanco ou retrocesso da reagdo sao
respectivamente

Fo=AT’ ex;{—%} eB =AT’ ex;{—%} (3.79)
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onde A € o coeficiente pré-exponenciél,é o expoente de temperatura (adimensiori)) € a
energia de ativagdo e T € a temperatura absolifexebtes valores dé\ , f e E, s&o usados

para as reagfes de avanco e retrocesso, deperdienemgao.

Outros modelos, que buscam a solugdo do termo idgdorou consumo de espécies
guimicas, relacionam a fisica do problema prinoigaite com a mistura entre componentes.
Utilizam como parametro regulador da taxa de reagéeelacdo entre tempo de mistura dos
componentes e tempo caracteristico da reacdo @uitdim modelo bastante utilizado para a
modelagem de taxas de reacao, seguindo a relag&aempo de mistura e tempo caracteristico
da reacio, é o Modelo de Dissipacédo de VorticesWEB baseado no conceito de que a reacio
guimica é rapida quando comparada ao processo asporte do escoamento. Quando
componentes reativos se misturam a niveis molexsjlates instantaneamente formam produtos.
O modelo assume que a taxa de reacdo deve esteipnalda diretamente ao tempo requerido
para misturar os reagentes ao nivel molecular. Eooaamentos turbulentos, este tempo de
mistura € dominado por propriedades de vorticggeanto, a taxa é proporcional ao tempo de

mistura definido pela energia cinética turbulenpeela dissipacdo de energia cinética turbulenta
g
taxaa K (3.80)

Este conceito de controle de reacéo é aplicavaheitos problemas de combustao onde
as taxas de reacdo sdo rapidas se comparadas tempo de mistura dos componentes. No
modelo de quebra de vortices (Eddy Breakup) a dexprogresso da reacds, € determinada

pelo menor valor obtido das duas equacdes, untavee&o limitante dos reagentes

RR = A min(M} (3.81)
k M

onde[l] é a concentragdo molar do componérgey, contempla somente os reagentes. A outra

equacao, relativa ao limitante dos produtos, é gada

20w

A

RR =AB—| ————
K ZUH\M
P

(3.82)
Para reacfes com mais de um passo (mais de unm@oreaccadeia), sugere-se nao
utilizar o limitante de produtos. Quando utilizanchodelos que relacionam tempo de mistura
com tempo de reagdo para determinar a taxa deoe@g@ecessario haver um limitante fisico,
para que mesmo que haja muita mistura (tempo nabeo de mistura) o tempo de reagéo
constitua-se como um limitante. Para escoamentasiahte turbulentos a extingdo da reacao é

sugerida para encerrar ao encontrar a condicaguar se
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7, <T, (3.83)

onde 7, é um dado especifico da mistura de componentaeseala de tempo do escoamento

turbulento é calculada da solu¢cdo dos campos aeidables. Uma possibilidade para o valor
desta escala de tempo é a escala de Kolmogorov

\Y
TKOLMOGOROV — \/; (3.84)
ou alternativamente utilizar a escala de tempo ideuna
k
TMISTURA = - (3.85)

No presente trabalho utiliza-se um modelo mistealecéo da taxa de reacdo e o modelo
de dissipacdo de vortices, modelando de forma adieqas diferentes areas da camara de
combustio onde se verificam diferentes nimeros atekbhler. E assumida como a taxa de

reagédo o menor valor calculado entre os dois medelo
3.5 EQUACAO DA ENERGIA

A equacao de energia, em termos de entalpia, ggrdescrita na forma

apTh“’t—%JrVo(ptht):VO(ﬂVT)JrSE (3.86)

ondeh,, € definida como a entalpia total especifica,
e
hg = h+§U +9z (3.87)

sendoh = h(P,T). Neste trabalho desconsidera-se o trabalho gemeldatrito viscoso, que é de

ordem inferior para caso das velocidades considsrad
3.6. TRANSPORTE DE ENERGIA POR RADIAQAO

O objetivo da modelagem do transporte radiativdoieroo termo fonte da equacéo da
energia referente a este modo, seja na fase gascsatre as paredes da camara de combustao.
A equacao do transporte por radiacdo pode sdteedarseguinte forma

w = (K, + K ) (F,8) + K, 1, (v,T) +...
. v

K (3.88)
...+ijd|v(r, §)D(S 0§ )dQ + S™
4z
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onde v € a frequéncia;r vetor posicdo;S vetor dire¢cdo;S comprimento de caminho

percorrido; K, coeficiente de absorcads; coeficiente de espalhamentb; intensidade de
emissdo de corpo negro; intensidade de radiacdo espectral que depend®sigap () e

direcdo §); T temperatura local absolut® angulo sélido;® funcio de fase & o termo
fonte de intensidade de radiagdo. O primeiro tedaocEq. 2.88 representa a atenuacao pela
absorcao, o segundo representa o0 aumento devidusad® e o terceiro representa o aumento
pelo espalhamento na direcdo do angulo sélido.

A equacdo de transporte da radiacdo é uma equifedendial de primeira ordem para

|, emuma direcéo fix8 . Para resolver esta equa¢édo num dominio, umag@mde contorno
paral , € necessaria.

Devido a dependéncia de trés coordenadas espadigis, coordenadas locaiS, e a
frequéncia, a solucéo formal da equacao da trarsfex radiativa consome muito tempo. Por
isso usualmente utilizam-se modelos para aproxasatlependéncias direcionais e espectrais.
Este trabalho comenta, para as aproximacgdes dnasjoos modelos Rosseland, P-1 e DTRM,

enquanto que para a aproximacao espectral utdizarsodelo de gas cinza.
3.6.1 MODELO PARA APROXIMAQAO DIRECIONAL DE ROSSELA ND

O modelo da aproximacdo de Rosseland é uma sicaghfo da Equacéo de Transporte
Radiativa para o caso de meios 6ticos espessosdizt um novo termo de difusdo na equacéo
de energia original, com um coeficiente de difusditemente dependente da temperatura.

Uma boa fonte para a simplificacdo da equacaoralespgorte radiativo para o limite
espesso Otico é apresentado em Siegel R. e HORel2D02 e CFX, 2002. O fluxo radiativo
total em um meio opticamente espesso, e linearnespiEhante, pode ser escrito

4
=—|— VE, dv .89
a, j3ﬂ_CKS o g9)

onde B é o coeficiente de extingdo (absor¢cdo mais espalhtn). Quando a aproximacao de
Rosseland é introduzida na equacao de transporeme@lgia, a conducdo e o fluxo radiativo
podem ainda ser combinados da seguinte forma
q=9.+9q, .. (A + 2, VT (3.90)
onde
4 _Leon’T®

r 3 (3.91)
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onde 4 é a condutividade térmicag é a condutividade radiativa total.

3.6.2 MODELO PARA APROXIMACAO DIRECIONAL P-1

Este modelo é uma particularidade das aproximaé&esque consistem na expansao da
intensidade de radiagdo em harmdnicos esféricosappoximacgdo até N termos. Através desse
procedimento € possivel reduzir os termos inte@eveshciais resultantes do balanco de energia
radiante em termos diferenciais. Quanto maior orvde N, maior a precisdo dos resultados
provenientes desse método. Quando N é igual aldxo fle energia radiante é expresso por
meio de diferenciais de primeira ordem da intertsdde radiacdo, e o método € denominado
aproximacéao diferencial. A utilizagdo da aproxin@@al no problema de transferéncia de calor
em dutos circulares (forma usual em combustores)siderando apenas os tragos radiais de
energia radiante, fornece resultados satisfat@@mgonto de vista de tempo de calculo. Esse
método permite a introducdo da dependéncia dociewetie de absor¢cdo em relacdo ao espectro
de radiacao e do fen6meno de espalhamento.

O fluxo de calor radiativo espectral no limite difto para um meio emissor, absorvente,

e linearmente espalhante pode ser calculado cof¥,[2002, Siegel R. e Howel J.R., 2002]

1
=- VG 3.92
qrv 3(Kav _KSV)_AKSV ’ ( )

ondeG, ¢ aradiagéo espectral incidente, dada por
G, =[1,do, (3.93)
A equacéo para a intensidade de radiacédo espeaidente que resulta ao substituir os
termos anteriores na equacao de transporte da@adéaa seguinte

1
—Ve
LS(KaV - KSV)_AKSV

onde A é o coeficiente linear de anisotropia.

VGV} = Kav (Ebv _Gv) (394)

3.6.3 MODELO PARA APROXIMACAO DIRECIONAL DTRM

O Discrete Transfer Radiation Method baseia-se mxipio de que um fluxo de calor
por radiacdo que atravessa um meio participanteré&iado ou aumentado devido a absorcéo e
emisséo deste meio, [Ozisik, 1985]. Este método pedesado de forma acoplada a um método

numeérico, tal como o método dos Volumes Finitoqrifacipal consideragdo do DTRM € que a
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radiacdo que parte de uma superficie discreta meerta faixa de angulos sélidos pode ser
aproximada por uma Unica dire¢do. A técnica de dagestas direcdes usada no DTRM é
capaz de prever com suficiente precisdo a tramgfiexé@e calor entre superficies, sem utilizar o
célculo do fator de forma. O DTRM também assume qdag as superficies sdo difusas. Isto
significa que a reflexdo da radiacédo incidente esabna superficie é isotrdpica com relacdo ao
angulo solido. Encarando o fenbmeno como volun@étrdo assumir um fluxo de calor com
intensidade de radiagcdo hemisférica total difusgpassando por um volume de fluido
semitransparente, absorvedor e emissor, de espessutemperatura uniforme T, pode-se obter,
como resultado de um balanco, a variacdo na idtadsi de radiacdo por unidade de
comprimento ao longo da direcdo de propagacgéo.cSassim, a variagdo na intensidade de
radiacdo pode ser escrita como a diferenca ergesbo devido a emissdo e a atenuacao devido
a absorcdo do meio, [Siegel R. e Howel J.R., 2003teDmodo a variagdo da entalpia no fluido
devido a radiacdo pode ser calculada através da damalteracées na intensidade de radiacdo
de cada segment8, e de cada direcdo que é determinada atravésldmeale controle. Esta
variacdo é entdo introduzida no termo fonte da guaa conservagdo de energia, tal como
s,

A implementacdo do modelo de transferéncia discEEI&®&M no software utilizado
[CFX, 2002] assume que o espalhamento é isotrégicplificando a Eq. (3.88) para

d,(r,s)

- (K,, +Kg, ), (F,8)+K,I,(v.T) +§—Zj |, (F,8)dQ + s (3.95)

e assumindo que o sistema é homogéneo, tal que

1, (F,8)=1,expd-(K,, +Kg,)S)+1,, 1-exp-K,S)+ K1, (3.96)

Sv v

ondel , € a intensidade de radia¢é@o saindo da frontelragéea intensidade de radiagéo média.

Integra-se entdd ao longo do angulo sélido em pontos discretos pantrar a radiacdo
espectral incident&s , e o fluxo radiativoq, , na hipotese de homogeneidade, para estender a
solucdo a todo o dominio. As ndo linearidades stersia séo resolvidas iterativamente.

O objetivo da modelagem da radiagéo é obter a i@ emissdo volumétrica. Calculos
adicionais sdo ainda necessarios. Para o0 modedatesipde gas cinza, o célculo é feito uma vez
para um unico campo de intensidades de radiacamsJ&nodelos de soma ponderada os termos

tém coeficientes dependentes do comprimento de onda
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3.6.4 MODELO PARA APROXIMACAO ESPECTRAL DE GAS CINZ A

Nesse modelo o coeficiente de extingdo do gas deficiente de absor¢do, quando ndo
ocorre espalhamento) € considerado independenterdprimento de onda. De acordo com as
caracteristicas das propriedades espectrais des,ga®vidente que eles estdo distantes desse
modelo. Entretanto ha algumas situagfes em quepseleconsiderados cinzas sobre trechos do
espectro. Neste trabalho se considera o viadem " para o indice de refracdolen” para a
absorcédo do gas, o espalhamento é considerado nulo.

Em outros casos, quando ha presenca de partiailasigem ou outro material no meio,
para melhorar sua emissao e absor¢céo, o compot@amiamistura pode aproximar-se daquele
de gas cinza. Além disso, gases cinzas sao coadm®rpor permitirem o entendimento de
muitas das caracteristicas do processo de radiagdica, sem as complicacdes que os efeitos
espectrais podem trazer.

3.7. EQUACAO DE TRANSPORTE DE UMA VARIAVEL GENERICA @

Observa-se em todas as equacOes apresentadasramete uma forma comum que

pode ser aplicada para sua representacao
%No(,ﬂq)):?o(r@?cpﬁ s (3.97)

ondeU é o vetor velocidadep a densidadel’® o coeficiente de difusdo d&, S® o termo

fonte de ® , variavel a ser conservada no dominio de céldm@aginando o dominio num
sistema de coordenadas bidimensional, a equacabfigar
%Jr%(pud)ﬁgy(pu@):%[r@ aa;j()}raiy(r@ %]Jrsq’ (3.98)

onde o primeiro termo representa a variacao tempmsalois proximos termos sdo o transporte
advectivo da variavel, o primeiro termo apés a ldade representa a transporte difusivo da
variavel e o ultimo termo representa o termo falatevariavel.

Para representar as equacoes discutidas nas sagi@emres pode-se imaginar nesta
forma geral uma série de variaveis, coeficientediflsdo e termos fonte sendo aplicados. Por
exemplo, para um caso bidimensional, laminar e mressivel, a Tab. 3.5 apresenta as

equacgdes que se deseja resolver.
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Tabela 3.5 — Equacdes de conservacdo a seremidasgbara o problema.

@ re s®
Massa 1 0 0
Quantidade de U u oP 1 oO0(éu ov
movimento em X S ox 3 &L&JFE]
Quantidade de v u oP 1 o6(ou ov
movimento em Y _5 éua_)ia_ 5]
Energia T y S’

CP

Espécies Quimicas Y, oD s

Com esta generalizacdo € possivel através de wsmanprograma de calculo resolver
varios problemas de transferéncia, adaptando ascégs com suas particularidades. As EqQs.
3.15, 3.17, 3.68, 3.86 mostram a conservacado dedves de interesse no problema de
combustéo, com seus coeficientes de difusédo e scionte.

Ainda que generalizada, a equacdo de conservagt@o na forma diferencial, e é
necessario um método numérico para resolvé-laétrde um computador. Segundo Maliska,
2003, via método numérico, se resolve uma ou maisagdes diferenciais substituindo as
derivadas existentes na equacdo por expressodwiedge Um método analitico que tivesse a
habilidade de resolver tais equacdes daria a swlegd uma forma fechada, e seria possivel
calcular os valores das variaveis dependentes eet infinitesimal, isto €, para um namero
infinito de pontos. Por outro lado, quando se dedialzer uma aproximacdo numérica da
equacao diferencial, se aceita ter a solu¢do paralimero discreto de pontos, e se o método for
conservativo, quanto maior for este nUmero de Entmis proxima da solugdo exata serd a
solucdo aproximada (ou numérica). Ao tornar maecipp o calculo, o sistema linear a ser
resolvido ira aumentar proporcionalmente em nuntercequagdes. O esforco computacional

também cresce, e de forma ndo-linear.

3.8. METODO NUMERICO DE SOLUCAO

A secédo anterior mostrou a forma genérica da egudgdransporte de uma variavel que
se apresenta nos fendmenos que descrevem a témmsdedas quantidades de interesse no
fendmeno de combustdo. Para resolver este conflentequacdes € utilizado neste trabalho o
Método dos Volumes Finitos, ou de Controle [Patank880; Versteeg e Malaskaera, 1995;
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Maliska, 2003]. No CFX este método é implementaalores uma malha ndo estruturada, com

técnicas de conectividade originalmente criadasimbito do Método dos Elementos Finitos.

Este método é utilizado para integrar as equacéesodservacdo de massa, de quantidade de

movimento, de energia cinética turbulenta e dedisspacdo, além da conservacao de espécies

guimicas e de energia, resolvendo-as em ponto®ttiscdo dominio.

O método consiste em discretizar o dominio espaciakelementos (podendo estes ser

triangulares, quadrados, tetraédricos, hexaédriogg)esentados por uma malha, conforme

exemplo na Fig. 3.4.

Figura 3.4 — Malha sobre uma geometria retangular.

Com os no6s da malha tendo posicao definida, ergdmde visualizar como 0 método

baseia os volumes finitos em torno dos n6s. No daste trabalho onde elementos hexaédricos

séo utilizados, uma vista 2D de malha, Fig. (3r)stra que o volume de controle é formado ao

adicionar os quadrantes adjacentes a cada no,

Figura 3.5 — Volume finito centrado num ponto ddhaa
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As equacdes governantes sdo integradas em tormadde volume, ndo do elemento.
Estas equacdes contém termos divergentes tais comeccdo e difusdo, entdo para trazer a
solugéo das equacgdes para varidveis conhecidasizédo o teorema da divergéncia de Gauss
para converter as integrais volumétricas em iniegta superficie, apenas destes termos (que
S840 0s mais importantes neste caso)

Ia_ij(_)j dv = I(_)j dn, 99)

Como o método numeérico resolve de forma discret@mtinuo, diferindo da forma
analitica, entdo se calcula a integral de superfan locais discretos, ou pontos de integragéo,
Fig. 3.6

[©);an, = X (), a0, ] (3.100)
® ® *
___________ _a_______ﬁ___________

dn

%
® ® °

% %
___________ _w_______a___.________
° ® ®

Figura 3.6 — Volume finito e seus pontos de inte@oa

Considerando as equacdes de conservacdo de masemnio e energia, para o0

escoamento médio, em coordenadas cartesianas

op O
ot ox ('O ’) ( )
0 0 oP 0 ou, adU;
LU )+ (U U )=—L Ly 3.102
at(p |) an (p ] I) ax axj [ueff{axj axi }} ( )
0 0 0 od
“ +—(pU ®)=——|T .| — ||+S* 3.103
o) axj(’o @) axj[eff{axjﬂ (3109

estas equagdes podem ser integradas em torno @elume de controle, usando o teorema do
divergente de Gauss para converter integrais vdhigagé em integrais de superficie, como a

seqguir
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ﬁjpdwjpujdﬁj =0 184)
altV S
0 _ _ ou, U .
EJpUidV-i-ipUjUidnj :—ipdnj +jueﬁ[a—xj+a—xi’}dnj +Jsbidv (3.105)
0 _ oD ),
—Ip(DdV—i—IpUj(anj :jreﬁ — |dn, +js®dv (3.106)
altV S S aXj \

ondeV e Srepresentam as integrais volumetricas e de sgogeréispectivamente én; sdo os

componentes cartesianos diferenciais do vetor Hoansuperficie. As integrais de superficie
representam as integracdes dos fluxos, assim cerimbegrais volumétricas representam termos
fonte ou de acumulagéo.

Os fluxos de superficie devem ser representadosetignente nos pontos de integracao
para completar a conversédo da equacao continuzarfarsna discreta. Os pontos de integracao,

ip,, estdo localizados no centro de cada segmentamerfieie que compde o volume de

integracéo. A forma discreta das equagdes integoale ser escrita como

0
pvi%}z(pujmj)m -0 (3.107)
_u? v, —
oV Y. Y, +> M, (U;), =X (PAR ), + 7| st LT Afi; | +S,V (3.108)
At . o oX; 0% ] .
0 R
pv£®_® ]+Zmp1<ip zzireﬁai’mj} +S%V (3.109)
At n n OX; o

ondeV é o volume de controle, o subindigesignifica o ponto de integracdo, o somatoério é
feito em todos os pontos de integracdo do volumitofi An, € o vetor normal a superficie
externa do volume e\t é o passo de tempo. O sobreindice “0” represemasso de tempo

antigo. O fluxo de massa discreto através de umarficie do volume de controle é

representado pat, e &€ dado por
n, = (U AR, )° 3.110
m, =pU,;An, . 3. )
Todas as variaveis resolvidas do problema sdo amadas nos nds centrais deste
volume. Para o calculo dos fluxos na fronteira ddacvolume sao necessarias funcdes de

interpolacdo a partir dos valores das variaveispuogos nodais. A interpolacdo no CFX é feita

através do conceitBlend Factor S, como a expressao abaixo mostra

O, =0, +p VO (31
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onde® ,, € o valor da variavel no né a montanipwingd, r € o vetor que une o né a montante,

up, ao ponto de integracdo e V@ é a aproximagcdo numérica do gradiente a mont@utando

B € zero, este método resulta no esquepaind de primeira ordem. Quandé é 1, obtém-se
o esquemadigh Resolution(HR) de segunda ordem. O ternfb - Vd , também chamado de

correcdo numeérica da adveccdo (Numerical Advectiome€tion, NAC), pode ser interpretado
como uma correc¢ao anti-difusiva aplicada ao esqugpmand [ANSYS-CFX, 2006].
No esquema advectivo HR, o software escolhe automaiai®, baseado nos gradientes

locais, um valor parg? em cada n6 da malha. Com o objetivo de evitalaggies da solucao
em regides com fortes gradientes. Nas demais regid#R® mantémg o mais proximo de 1

para assegurar a precisao de segunda ordem. Assinesegiema advectivo gera solucdes de
segunda ordem e evita a oscilagdo numérica [ANSYS-QBRE]. Existe ainda a opcao de

funcOes de interpolagdo do tipo diferengas centexgretanto podem onerar mais ainda o
calculo.

As funcbes de interpolacao utilizadas neste trabtdham duasUpwind Differencing
SchemdUDS), que se mostra um esquema de interpolacdoverg@&ncia em casos parabdlicos
e com fortes gradientes, d¢ligh Resolution Schemegue se mostra um esquema adequado a
problemas elipticos e parabdlicos, entretanto owler@m tempo computacional a solucéo [CFX,
2002]. Sera comentada nos casos apresentados igrosteite a escolha do esquema de
interpolacao.

O presente trabalho utiliza malha hexaédrica benxipo do conceito de malha
estruturada, entretanto a forma cilindrica das casnastudadas acaba por criar alguns poucos
elementos com angulos internos ndo perpendiculdstas distorcbes nos elementos sao

consideradas pelo algoritmo de solu¢éo atravésdale fungdes de forma.

3.9 IMPLEMENTA(;AO DO ANSYS CFX

O ANSYS CFX 10 é um algoritmo genérico que abrangetasmupossibilidades.
Entretanto, ao modelar cada problema elimina-ssogadgo algoritmo, ou pode-se também
modifica-lo a partir da agregacdo de rotinas coidis pelo usuario. A Fig. 2.7 apresenta o
algoritmo de solucéo do software, que basicamenta geda passo de tempo realiza as duas
principais operacdes a seguir:
1 — Linearizagdo das equacdes nao-lineares (gedigsicoeficientes) e estruturagdo da matriz
de coeficientes
2 - Solucado das equacdes lineares (processovterasando um método algébrico multibloco.
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O avanco no tempo é controlado pelo passo de téisipo, ou fator de passo de tempo
local, determinando o avanco da solugcdo para umalatdo em regime permanente (ou
transiente distorcido). Neste caso h&d somente ueracé@io de linearizacdo (calculo de
coeficientes) por passo de tempo, Fig. 3.7.

INiCIO

Inicializagao da solugao dos
campos e avango com pseudo-
passo de tempo

Solugéo do campo hidrodinamico

i

Solugdo das fragdes volumétricas

Avango em pseudo-passo de l
tempo

Solugéo de variaveis adicionais

Avango em pseudo-passo de
l tempo
Avango no tempo

Solugdo da radiagao

I

Solugdo da energia

i
Solug&o da turbuléncia

Solugao das fragoes massicas

N
Solugéo de escoamento de
particulas

ritério de convergéncia
numero maximo de iteragdes
atingidos?

Tempo maximo atingido?

Critério de iteragao de
coeficientes atingido?

Dtereminacéo da trajetoria de
particulas

FIM ) ‘

Figura 3.7 — Algoritmo geral do Ansys CFX 10.

No presente trabalho alguns passos do algoritmeisguificados em todos os casos. A
Fig. 3.8 mostra o algoritmo empregado nos casosl&gos.
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INiCIO

Inicializagéo da solucéo dos
campos e avango com pseudo-
passo de tempo

Solugdo do campo hidrodinamico

¥

Solugdo das fragdes volumétricas

l

Solug&o de variaveis adicionais

Avango em pseudo-passo de
l tempo

Solugéo da radiagdo
I
Solugdo da energia

!

Solugéo da turbuléncia
1 N

Solugéo das fragbes méassicas

ritério de convergéncia
nomero maximo de iteragbes
atingidos?

Figura 3.8 — Algoritmo empregado nos casos estuwladdrabalho.

Em cada passo as equagdes conforme apresentadsesghias anteriores sao linearizadas
e calculadas. O critério de convergéncia € o resfaumalizado da solucéo, independente da
escolha do passo de tempo e independente dos valcmlmente adotados na solucdo. Para

cada variavel de interesse o residuo normalizatbwlé por

1 I ]
[fp]— a A® (3.112)

onder, € o residuo bruto do balango do voluragé o coeficiente do volume de control&

€ na variacdo da variavel no dominio.
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4. COMPARACAO DA MODELAGEM MATEMATICA COM DADOS
EXPERIMENTAIS

O objetivo de modelar uma camara de combustdoddittn com baixo custo
computacional e boa acuracidade nos resultadosatietggdo ao demonstrar o comportamento
das solucbes obtidas através da modelagem aprésembaCapitulo 3, comparando-as com
dados experimentais de cAmaras de combustéo.relséghb avaliara duas situagdes praticas de
camaras cilindricas: a primeira é a camara expetada por, Garréton e Simonin, 1994, e a
segunda a camara de, Meier, 2000. Os resultadostidiss serdo a base para a avaliacdo da

resolucao de problemas similares.

4.1. PRIMEIRO CASO DE ESTUDO

O primeiro caso estudado é a camara cilindricaseptada por Garreton e Simonin,
1994, Fig. 4.1. Trata-se de uma camara verticaldoas entradas concéntricas de reagentes (gas

metano e ar atmosférico).

*FXAUSTEO

1800 mm

@A250 mm

—_ 500 mem

1"
..
|
'u

612 mm

312 mm

112 mm

60 mm

1708
o ———————

GASMETANO

Figura 4.1 — A camara de combustao experimentad&aweton e Simonin, 1994,
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As condicdes de entrada do ar sédo 36,29 m/s, d3X3, A entrada de combustivel é
caracterizada pela velocidade de 7,71 m/s e 3X3,T5m estas condi¢bes para ar atmosférico
com densidade 1,02 kg/m3 e metano 0,649 kg/m3macddesenvolve 400 kW de poténcia. A
vazdo massica de metano é de 0,0125 kg/€Hie (huma mistura de 90% metano e 10%
nitrogénio) e 0,186 kg/s de ar, de acordo com @&arre Simonin, 1994. A condi¢cdo de contorno
na parede é prescrita em 393 K de acordo com asiéspcdes do experimento. A condicdo de
entrada considera energia cinética turbulenta deadan e sua dissipacdo, com valores de
intensidade de 6 e 10%, respectivamente para ase @ comprimento caracteristico que
determina a dissipacdo da energia cinética turtaulérdeterminado em 0,04 e 0,03 m para ar e
combustivel respectivamente. As paredes da faan#@im emissividade como a indicada pelo
trabalho experimental, 0,6 e 1 na saida. A tempexade saida tem seu valor definido pelo
altimo volume do dominio, uma condi¢&o local dageratura.

O segundo capitulo mostra um detalhamento da rebcagidacdo do metano, entretanto
para o presente trabalho o processo de oxidac@impdifeado em duas etapas. Trabalhos da
literatura mostram que os melhores resultados k@ngados com reacdo em dois passos. Um
oxidando o metano gerando monoéxido de carbono re exidando o CO gerando di6xido de
carbono, conforme Eq.4.1 e 4.2. Assim,

CH, +150, >CO+H,O .1
CO+ 050, —» CO, (4.2)

O modelo utilizado para o calculo da taxa de reagdon modelo misto que avalia a
menor taxa calculada pelo modelo de quebra decedrtiu pelo modelo de Arrhenius.

O estudo de caso € um bom exemplo, pois tem gelarsetiilar em varias aplicacdes de
gueimadores industriais e € interessante para dhf@macao para sistemas maiores como
fornos de secagem, secadores rotativos, incinezadogeradores de vapor. A camara, Fig. 4.2,
também representa bem os casos de operacdo coraschanformato alongado, por exemplo,
guando a temperatura de saida dos gases da cammana \é@ariavel de interesse do processo. A
configuracdo de queimador a partir de jatos liesomum quando operando queimadores na
forma de chama longa, por exemplo, em caldeirasoftubulares ou fornos rotativos no
beneficio de minério. Esta camara é caracterizatlarpistura da camada cisalhante entre jatos
de diferentes componentes e velocidades na entaaden como pelo intenso turbilhonamento
no fim da camara.

Os valores experimentais utilizados sé&o os de @are Simonin, 1994. Para validagdo
dos valores calculados utilizam-se as cotas 312,e91312 mm e o perfil axial, que contém

maior nUmero de dados.
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Figura 4.2 - A camara experimental de Garretom®8in, 1994

Diferentes autores apresentaram solu¢des paraaleaSarréton e Simonin, 1994, como
Silva C.V., 2005, Magel et al., 1996a, e Nieckele a&, 2001. Nenhuma simulagao
tridimensional desta camara foi resolvida, sendobom caso para a determinagcédo de modelos
de combustdo que caracterizem o fendbmeno em gdamesimilares e mais complexas em
equipamentos industriais de grande porte, onde rsurno computacional e discretizagéo
também sdo parametros de interesse.

As propriedades termofisicas dos componentes damisao apresentadas na Tab. 4.1.

Tabela 4.1 — Propriedades termo fisicas utilizadeasalculo.

Componente p lN%nZJ l[\/\ﬂ%] MM o, [kgykmol}
CH, 11,1e-6 343e-4 16,04
CO 16,6e-6 251e-4 28,01
CO 14,9e-6 145e-4 44,01
H-20 9,4e-6 193e-4 18,02
N2 17,7e-6 259e-4 28,01
Oz 19,2e-6 266e-4 31,99

O calor especifico como mostrado no Cap. 3 tenvatiacdo com a temperatura,

calculada. A Tab. 4.2 apresenta os coeficienteggaacdoes de interpolagéo.

c, = R(a1+a2Tl+a3T2+a4T3+a5T4+a6T’l+a7) (3.74)



78

Tabela 4.2 — Tabela dos coeficientes de interpolgeéac, em diferentes intervalos de T.

Coeficientes de interpolacdo para o intervalo, BGO<1000 K

CH, CO COo H20 [\ O,
a | 0.07787415e+0] 0.03262452e+02 0.02275725¢+02 (66838+02| 0.03298677e+0p  0.03212936e02
a, | 0.01747668e+00 0.01511941e-D1  0.09922072¢-01 04982801 0.01408240e-01  0.01127486e01
a, | -0.02783409e-3| -0.03881755e-4 -0.01040911¢-3 -6AfFe-4 | -0.03963222e-4|  -0.05756150€-5
a, | 0-03049708e-6 | 0.05581944e-}7 0.06866687¢-07 0.6696807 | 0.05641515e-07|  0.01313877e{07
a, | 0-01223931e-9| -0.0247495e-1p  -0.0211728e{10  -OfEHe-10 | -0.0244485e-10|  -0.0876855e-11
a, | 0.09825229e+5 -0.01431054e{6 -0.04837314p+6 -Q@BOLe+6| -0.01020900e+§  -0.01005249¢+5
a, | 0.01372219e+3| 0.04848897e+D2 0.01018849¢+03 0.2338802) 0.03950372e+02  0.06034738e}02
Coeficientes de interpolacdo para o intervalo 060'<5000 K

CH, CO COo H20 [\ O,
a | 0.01683479e+02 0.03025078e+02 0.04453623¢+02 (2026@+02| 0.02926640e+0p  0.03697578e02
a, | 0.01023724e+00 0.01442689e-D1  0.03140169¢-01 (6@9B8-01| 0.01487977e-01  0.06135197€{02
a, | -0.03875129e-4| -0.05630828e-5 -0.0127841le-4 -G@EGDe5 | -0.0568476le-5| -0.01258842e-5
a, | 0-06785585¢-08 0.01018581e-08 0.02393997¢-08 (099B@-08| 0.01009704e-08  0.01775281e{09
a, | 0-0450342e-12| -0.0691095e-18 -0.0166903ef12 -OT@®B-13 | -0.0675335e-13|  -0.0113643e-13
a, | -0-01008079e+§ -0.01426835e+6 -0.04896696p+6 -89EELe+6| -0.09227977e+4  -0.01233930e+5
a, | 0.09623395e+02 0.06108218e+02 -0.09553950p+1 (2843@+02 0.05980528e+02  0.03189166e}02

O dominio é discretizado em hexaedros, que saoeel®®m que apresentam boa

capacidade de economizar esforco computacionalll@omacuracidade nos resultados, pois as

faces dos elementos s&o perpendiculares ao fluxtuido diminuindo erros. Trés malhas séo

utilizadas para analisar os efeitos do escoamentamdém no campo térmico. A primeira

formada somente pela camara (Fig. 4.3) contend@00Lgolumes, e duas outras onde a regiao

de exaustéo de gases foi modelada.
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Figura 4.3 - Malha discretizando somente a camam@ochbustao.

A Fig. 4.4 apresenta a camara com extensdao de ®04 pa regido de exaustao,
contendo um modelo geométrico onde testou-se nuihar1744 e 253428 volumes; E a Fig.
4.5 uma extensao de 1200 mm, totalizando 264264med. No trabalho de Magel, 1996a, a
camara também é modelada com uma extensdo, ettretamente com 300 [mm] de
comprimento. Observa-se o efeito da condicdo déooom de temperatura local no célculo do
campo de temperaturas, provavelmente devido aolc&a radiacdo, além do efeito causado
pelo empuxo, que é calculado também. Todas asGadugeste caso foram desenvolvidas com

esquema de interpolacdo do termo advectivo de daguidem High Resolution.

Figura 4.4 - Malha discretizando a camara de cotéibus 600 mm da camara de exaustéao.

Figura 4.5 - Malha discretizando a camara de cotébus 1200 mm da camara de exaustéao.

A Secdo 4.2.7 apresenta a analise de independéacizalha realizada, através da Fig.
4.33. Entretanto nesta primeira secdo a malha 82001lvolumes, Fig. 4.3, é utilizada para
inicialmente mostrar a realidade do consumo de ¢ecgmputacional de sistemas similares em
aplicacdes industriais.
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O acoplamento pressédo-velocidade implementadoosim 6s casos do trabalho é o
método SIMPLE com esquema de interpolacdo Rie-Chivaw, 1994; ANSYS-CFX, 2006]
para localizacdo da solu¢do dos campos de pressfiocilade nos mesmos nds da malha.
4.2. RESULTADOS
4.2.1. ANALISE DE PONTO DE RECOLAMENTO
O ponto de recolamento deve ser observado, nestdd camara, pois como apresentado

pela Fig. 4.1, espera-se uma recirculagéo dentaiiara, Fig. 4.6. E verificado que a escolha

do modelo de turbuléncia influencia a solugéo.
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Figura 4.6 - Gréfico de velocidades proximo a parda camara.

Analisar as diferengcas do ponto entre os diferemheslelos auxilia a visualizar
diferencas na mistura da corrente fluida que é&imlada com a reagdo. Os modelos SST e
k — o apresentaram comportamento semelhante, e imprdad@axorrer no fenbmeno real, ndo
apresentando ponto de recolamento. O parametizadtl na distancia adimensional a parede é
o dey+<300, entretanto em todas as malhas utilizadasahalho verificou-sg+<80. Portanto
considera-se a malha proxima a parede de boa gdaljghra a analise do recolamento.

Os modelosk —¢ e SSG mostram um recolamento bem definido e p@wxmfim da
camara como apresentado por Silva C.V., 2005, ectado por Garreton e Simonin, 1995. As
solucdes da literatura definemko-& e 0 SSG como bons modelos para solugdo do esctmamen
nesta camara. A solucdo do modelo BSL é interesgamibém, pois mostra um ponto bem
definido da mesma grandeza das solucdes kpoe e SSG, mas com variagdo inversa na

velocidade ao longo do comprimento da caAmara atvaram do que o modelk — ¢ apresenta.
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4.2.2. PERFIL DE DAMKOHLER

Para uma andlise caracteristica do modelo de @mbial a ser utilizado é também
apresentado o perfil do nimero de Damkohler cadculaara cada modelo. Isto mostra como
mudam as magnitudes dos tempos de mistura nasmiésrregides da camara para cada modelo.

Observando o fendmeno espera-se que na regidopdas®o dos jatos ocorra a maior
mistura entre 0s componentes, pois ocorrera unihtariamento intenso, reduzindo o tempo de
mistura. A Fig. 4.7 mostra este fenbmeno repredenpalo aumento do Da ao longo da camara,

com seu pico proximo a saida da camara.
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Figura 4.7 — Perfil axial do nUmero de Damkohler.

ApOs a regido de cisalhamento na saida dos bobaerva-se uma diminuicdo do Da
devido a expansao ainda sem mistura nas duas wmxrde fluido, dada a velocidade ainda
elevada do jato externo do bocal anular. Este deicné no perfil de Damkohler na regido
préxima ao queimador é fisicamente consistent& gae proximo ao bocal a cinética quimica é
mais influente no célculo da taxa de reagdo questura mecéanica dos reagentes. Observa-se
um comportamento similar entre os modelks ¢, SST e BSL, com valores préximos,
entretanto mostrando diferentes comportamentos paa zfinal onde ocorre forte
turbilhonamento, préximo a cota 1300 mm. O baixdowvaualitativo relativo aos demais
modelos do resultado obtido pello- » , mostra que se podem prever menores taxas deoreaca
ao longo da camara ao implementa-lo. O resultad@mipelo modelo SSG é razoavel se
comparado com o0s trés primeiros modelos analisatas, a magnitude do Damkohler é
questionavel, acredita-se que o efeito de presa&mwddicdo de contorno de saida da camara
possa ter interferido na solugcdo, mas esta € unaatesistica deste modelo, na solucdo deste

Ccaso.
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4.2.3. TEMPO COMPUTACIONAL

Uma comparacao é realizada para verificar o consienempo computacional de cada
modelo de turbuléncia na solucdo, Fig. 4.8, j& ervmlo reacdo quimica, mas sem o calculo
dos termos referentes a radiacdo e empuxo. Ista quesito a ser ponderado no momento da
escolha da modelagem a ser implementada numa ca&inaitar. O computador utilizado na
solucdo do problema € um processador Intel® P4MGIz, com meméria RAM de 2Gb. O
modelo SSG apresentou maior consumo computacimbialse deve ao célculo das equacdes
adicionais de transporte das tensdes de Reynoddacteristica do modelo. Dado o tempo
consumido, o perfil de recolamento e Damkohler ofsg, os modelos SST lke—- ¢ mostram

comportamentos similares.
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Figura 4.8 - Tempo consumido por modelo na soluigémalha de 715200 volumes.

ke BECG

O modelo BSL apresentou o0 menor consumo de tempedAa-se que seja devido ao
artificio em que programa ora um modéle » ora um modeldk — ¢, conforme a avaliacdo da
zona de cisalhamento ou camada limite.

A bibliografia sobre o caso apresenta bons respdt@dm os modelok —s e modelos
baseados no modelo basi&o-w , entretanto o trabalho desenvolve ao longo daisendbs
resultados uma opinido especifica para o caso déstara cilindrica. Observando apenas 0s
graficos de Damkohler, ponto de recolamento e aoostde tempo, pode-se definir que o SSG

nao € um modelo robusto para o caso.
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4.2.4. RESULTADOS SEM CONSIDERAR RADIACAO

Os resultados obtidos para a camara sem a apliclgmodelos de radiagdo e sem a
forca de corpo gerada pelo calculo do empuxo satopale partida para a avaliacdo de uma boa
estratégia de modelagem, pois o0s resultados apadssn pelos diferentes modelos de
turbuléncia irdo aproximar o comportamento do Damérodentro da cdmara no célculo da taxa
de reacdo. Sdo avaliadas as principais variaveigtdeesse na analise de uma camara de
combustéo, fracdo massica dg GO, CQ, CH, e as temperaturas. Perfis radiais e axiais sdo
apresentados e discutidos.

A camara simulada implementando o modelo de tunbidék — s apresenta resultado
razoavel comparando com os valores experimenta&ixooaxial, Fig.4.9. Nota-se um atraso na
reacao, ocorrendo somente ao fim da camara. Provanee num processo simulado por este
modelo, e depois acompanhado em campo experimarimobservando somente a
temperatura de saida dos gases, obter-se-ia baardéncia. Entretanto numa caldeira, por

exemplo, espera-se um campo bem definido paraaaaipossiveis trocas internas.
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Figura 4.9 - Perfil axial de temperatura.

Ao longo do comprimento da camara nas cotas 31291312 mm os perfis concordam
com os dados experimentais mostrando diferencaaté&el00 K. Os modelos normalmente
utilizados em literatura sék—-¢ e 0 k—w, entretanto ok —» apresentou fraca aproximacgao
dos resultados, mesmo ocorrendo a reagao, o qoueeg@ ao observar o perfil de Damkohler
calculado, Fig. 4.10. De qualquer forma observaise a tendéncia de todos os modelos é a
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mesma, conforme a evolugdo do escoamento ao lomgomprimento da camara se visualiza
diferengas maiores entre os modelos.

Mesmo com uma estimativa elevada do Damkohler B&8G&G em relacdo aos demais
modelos, o perfil de temperaturas nao reflete issmstrando que se pode ter chego num limite
de tempo de mistura que acaba por extinguir a ogagatualmente.

A Fig. 4.10 mostra que o modelo SSG apresenta umdmmportamento na previsao do
campo de temperaturas logo apés a saida do bocalZZmm]), mas somente a analise 0s
componentes da reacao que também pode aferir isto.

Proximo a saida da camara observa-se que ocorradifienanca consideravel entre os
perfis, Fig. 4.10 (a) e Fig. 4.10 (b), refletindd gs diferencas entre tempo de mistura e
comportamento da reacdo a montante do escoamemtodeferminam quais componentes
reagentes (Ck CO, Q) da mistura chegam até esta zona da camara. iseum indicio de
como a escolha do modelo deve comprometer-se disica do problema, podendo fazer uma
boa estimativa do resultado de forma geral pelgp¢eatura de saida da camara ou pelos perfis
iniciais. O modelo BSL apresenta na Fig.4.10 (cawnbolucdo que chega mais préximo da

temperatura na linha de centro da camara.
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Figura 4.10 - Perfil radial na cota (a)312 mm,94b2 mm e (c) 1312 mm.

0,25

O mondxido de carbono é um componente que podeesemar razoavelmente o

comportamento da reacdo, pois € um produto inteémedle reacdo e um indicador prético

experimental de combustdo completa ou incompletadCesperado, o modek—-» mostra

baixo desempenho, com valores inferiores ao exeetiah Fig. 4.11.
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Figura 4.11 - Perfil da concentracdo de monodxidoatbono (a) axial ; (b) na cota 1312 mm.

A bibliografia ndo apresenta tantos pontos de se@obs modelos, mas observa-se um
bom resultado dos modeloks— ¢, SST e BSL. O pico da solucéo destes trés modeigps4.11
(b), é devido a uma estimativa de valor acima di da tensdo cisalhante devido aos jatos
concéntricos, gerando um valor maior do tempo cuna.

O perfil de fragdo massica do gas metano ao lorgcémnara, Fig. 4.12, mostra seu

consumo e é um indicador do comportamento dasesalgntro da camara.
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Figura 4.12 - Perfil da concentracdo de gas metaiad da camara.

Conforme observado na Fig. 4.12 o modelo SST tpi@mostrou o melhor desempenho
na previsdo do consumo do metano com as menoergrihs do perfil experimental mesmo
antes da metade do comprimento da camara, ondemsgdntos de andlise préaticos para
verificagdo da combustao.

O di6xido de carbono representa a combustao belmada e mostra 0 comportamento

dos modelos na solugdo das reagbes ao longo daaad@m perfis apresentados na Fig. 4.13
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a boa previsdo do campongeetatura inicial, os modelos ainda

monoxido chegar ao firn&aara do que o caso real.
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Figura 4.13 - Perfil da concentracdo de,@@ cota (a) 312 mm, (b) 912 mm e (c) 1312 mm.

Como visto na andlise do perfil de monéxido de @anbonde havia um pico nos perfis, o

perfil de didxido de carbono, préximo a saida daara, evidencia um valor inferior calculado

pelos diferentes modelos em relagdo ao experimentale-se concluir a partir destas analises
gue nenhum dos modelos conseguiu resolver bem tarenisntre os jatos, especialmente na

camada de contato entre eles, como mostram asemtjtes do perfil axial, Fig. 4.14.
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Figura 4.14 - Perfil da concentracao de,CGQial da camara.

O oxigénio tem mesmo papel de indicador como o meetpois € o oxidante, por sua

fracdo massica podem-se obter informacfes do cdamento das reacdes na camara. A Fig.

4.15 mostra que o modelk—s e BSL obtiveram uma boa solugdo do campo, entcetan

modelo SST apresentou baixo desempenho, desdeio @dd camara, em desacordo com as

analises anteriores.
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A Fig. 4.15 mostra a falhas dos modelos SST, S&G @ transportando mais (para o
final da camara.

A interpretacdo do perfil de concentracdo de oxgé&w longo do comprimento da
camara, Fig. 4.16, pode ser perigosa numa anatisgaohara de combustdo. Por exemplo, se
sugerissem modificacdes na cAmara baseadas nueudorde oxigénio como o calculado pelos
modelos SSG, SST ke—-w . O teor de oxigénio € medido na saida de camagaso@hecido no

meio pratico como parametro para regulagem de quires e certificacdo de fornalhas.
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Figura 4.16 - Perfil de fracdo massica axial dea@dngo da camara.

4.2.5. RESULTADOS CONSIDERANDO RADIACAO

Observe-se que o efeito do empuxo pode ser sighifa@; e que mesmo com todo o
cuidado no aparato experimental, a zona de exanétionais considerada camara pode exercer
influéncia no fendbmeno por ser um volume onde s®@MAM gases com temperaturas mais
baixas. Este volume enxerga a camara e ocorreroggnadiativa consideravel.

Para avaliacdo dos modelos de radiacdo ja citadoSapitulo 3, se utiliza da mesma
camara e malha anteriormente utilizada adicionandermo radiativo alternadamente pelos 3
modelos, os modelos de turbuléncia utilizados s&5® e ok — ¢ . Esta escolha foi devida a

analise dos resultados anteriores e as analidésra¢ura.
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Figura 4.17 - Perfil axial da camara resultadodifesentes modelos.

As Figs. 4.17 a 4.18 mostram claramente que o lmalieRosseland n&o resolve bem o
problema, mesmo tendo sido resolvido com mesmeériride convergéncia dos demais, le-6.
Graficamente ndo se notam grandes diferencas asitselucoes P1 e DTRM, mas sao valores

diferentes, principalmente ao final da camara.
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A grande diferenca dos perfis calculados em relapéexperimental na saida da camara
provavelmente advém da condigdo de contorno na siiddmara que neste caso € exatamente
em 1700 mm a partir da entrada.

Sendo o monoxido de carbono também um reagenteatdio total de oxidacdo do
metano adotada, se verifica uma variacdo em relag@erfis que ndo contabilizavam o termo

radiativo na solucéo da transferéncia de energia.
A Fig. 4.19 mostra o erro do modelo Rosselandjddeds altas temperaturas iniciais

calculadas por este modelo, como visto nos pe€fisedhperatura. O que aumentou a taxa de

reacgéao inicial e acabou oxidando prematurament®.o C
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Figura 4.19 - Perfil (a) axial; (b) na cota 1312 nata concentracdo de monodxido de carbono.

Como observada a diferenca dos perfis de temparatusaida da camara, o monéxido
de carbono desloca seu pico na dire¢éo da paretBntira estando relacionada a temperatura
mais baixa calculada na posicdo de saida da camgra.19 (b), que é indicio da interferéncia

da condi¢cdo de contorno no célculo.
O perfil da concentracdo de gas metano no eixoadeax, Fig. 4.20, ndo se altera

praticamente, principalmente porque é um reageot@rineiro passo ainda ndo afetado por

temperaturas elevadas, como as grandezas obseamtiasda camara.
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Figura 4.20 - Perfil da concentracdo de gas medaizo.

Os perfis de diéxido de carbono melhoraram a calfowia com os valores
experimentais, principalmente na entrada da carpabaimo ao bocal do queimador, Fig. 4.21 e

préximo ao centro da camara.
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Figura 4.21 - Perfil da concentracdo de,@@ cota (a) 312 mm, (b) 912 mm e (c) 1312mm.
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A Fig. 4.21 mostra que existe uma diferenca dorvedlculado em relagao ao valor real
experimental. Comparando-se os valores calculagos tsansferéncia radiativa verifica-se
melhora na previsao do campo.

Mesmo com as melhoras apresentadas pelo calcukrmo radiativo o perfil axial ainda
mostra-se diferente do experimental, com diferenigasrdem de 5% no inicio da camara até
50% ao final da camara de acordo com o modelo AFR?.
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Figura 4.22 — Perfil de concentracdo de,@lal da camara.

Os perfis de fracdo massica do oxigénio mostrarms#or desenvolvidos no caso
calculando a radiagdo. Deve-se a isso o fato dangpe, de temperaturas, estar mais bem
definido em relacdo ao caso calculado sem o teagliativo. Assim como no caso sem radiagao
0 modelo calculado utilizando o0 SST como modeldudeuléncia mostrou melhores resultados
nas cotas préximas ao bocal, Fig. 4.23, isto see dmv fato do modelo estimar mais
detalhadamente o célculo do transporte do tensoulento, sem adicionar equacgdes ao sistema,
melhorando a aproximagdo dos campos de energiaceimédissipacao turbulenta.
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Figura 4.23 - Perfil de concentracdo den@ cota (a)312 mm, (b) 912 mm e (c) 1312 mm.

Como ja visto na se¢do anterior, nos resultadiesledos sem radiacdo, a cota 1312 mm,
€ a que mostra os piores resultados, apresentartéarfteracdo com a condi¢cdo de contorno de
saida. O modeld — & mostrou um resultado mais aproximado que o SE¥ devido ao fato de
no fim da camara as estruturas serem maiores gameao cisalhante entre os jatos menor do
gue nas cotas proximas ao bocal de entrada.

A Fig. 4.24 mostra que o modelo—¢ foi o que melhor aproximou os resultados no

final da camara e o modelo SST apresentou melnesettados na regido de entrada da camara.
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Figura 4.24 - Perfil de concentracdo dea®al da camara.

Um modelo misto de turbuléncia pode ser uma bag&o, visto que a implementacao
do célculo da troca radiativa ndo foi suficienteapaelhorar os campos de temperatura e fragdo
massica. Observando a teoria dos modelos de tadialépresentados no Capitulo 3 o0 modelo
BSL acoplado ao calculo da troca radiativa € umlacdo possivel e que trara melhores
resultados.

A avaliacdo dos modelos de radiacdo mostra qumaxelos P1 e DTRM chegam a
resultados muito préximos, entretanto o modelo @M tim consumo em média 2% maior no
tempo e mostrou a maior diferenca em relacao aerempntal nos perfis analisados. Soma-se a
avaliacéo favoravel do modelo DTRM o fato de paskedeterminar um maior ou menor namero
de direcbes de raios a serem calculadas, melhorandgsultado com refino direcional ou

economizando em casos mais simples.

4.2.6. RESULTADOS CONSIDERANDO RADIACAO E EMPUXO

Como discutido na secé&o anterior deve-se analismiugdo de um modelo turbulento
misto na tentativa de melhor aproximar os pontgeelmentais. A escolha de modelo misto € o
BSL, ja apresentado no Capitulo 3, entretanto néené clara a capacidade deste modelo na
solucéo das tensdes turbulentas geradas peloansafito entre os dois jatos, visto que a funcéo
de combinacdo do modelo baseia-se numa distampagedle. E utilizado o modelo DTRM para
o célculo da troca radiativa, nesta secdo de eest adiciona-se também a forca de corpo
gerada pelo empuxo.

Os perfis de temperatura mostram uma melhora rexiapagdo, mas ainda nota-se um
atraso para a totalizagéo da reacéo, visto quedelmalcanca a mesma ordem de grandeza das
temperaturas experimentais, entretanto somenteaitl $la camara, Fig. 4.25. Analisando
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globalmente a camara, pode-se gerar uma opinidiivaodo modelo, pois o0 balango térmico

fecha com as temperaturas de entrada e saidabértaexperimentalmente se teria um resultado

valido, pois a temperatura da exaustdo da camagsarimental seria a mesma da camara

simulada.
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Figura 4.25 - Perfil axial de temperatura resultddanodelo.

A Fig. 4.26 mostra claramente que o modelo dautérizia BSL ndo trouxe uma melhora

consideravel nos resultados. Ainda deixando ao mo88T a melhor semelhanca com os

resultados experimentais. O bom desempenho do &&imp a medida 0,125 mm do raio nas

cotas 312 mm e 912 mm é deve-se ao bom desempenhodglo no calculo de uma estimativa

do transporte das tensbes de Reynolds, mesmo sendwdelo de 2 equacdes.
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A Fig. 4.26 (c) mostra que o modelo SST aproximm@lhor os resultados experimentais
na dimensdo 0.125 m no raio que € uma projecadudaapyerada pela camada cisalhante entre
as correntes de gases advindas dos bocais anulares.

Novamente proximo a saida da camara se observamaita diferenca no perfil de
temperaturas. Com os bons resultados apresentadsscéo anterior, onde ndo se calculou o
termo de empuxo, e pelos perfis de temperaturaaagalculados, verifica-se que a causa da
diferenca € a condi¢@o de contorno térmica na skd@mara.

De modo geral, observando os perfis de tempera&tdracdo massica de monoxido de
carbono, nota-se uma pequena diferenca da modelatjeaando o modelo de turbuléncia BSL
e 0 modelok —¢, Fig. 4.27. Esta semelhanca provavelmente venhdatdoda funcdo de
combinacéo, que modifica 0 modelo, ndo ser bem&gagda no caso, principalmente por tratar-

se de camadas cisalhantes.
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Figura 4.27 - Perfil (a) axial e (b) cota 1312 mancncentracdo de monodxido de carbono.

O modelo BSL apresentou boa aproximacao, proxinparade e antes da zona que €
afetada pela saida da camara onde, assim comanaaderfil de temperaturas espera-se efeito
similar no monéxido de carbono que tem sua redgadd ao campo de temperaturas por ser um
composto intermediario da combustao.

A modelagem utilizando o modelo BSL mostrou pratieate os mesmos valores que o
modelo k — ¢ analisando as fracdes massicas de metano, mas @@thoram um pouco 0s

resultados proximos a entrada, Fig. 4.28.
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Figura 4.28 - Perfil de concentracdo de gas metaiad da camara.

Em contrapartida ao aumento do monéxido de carbonmodelo utilizando o BSL
mostra menores valores de fracdo massica dept&ximo ao bocal do queimador, Fig. 4.29.
Este fato pode explicar porque nas cotas super{@is mm, Fig. 3.47, e 1312 mm, o modelo

BSL apresentou valores maiores que o esperadof.2.
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Figura 4.29 - Perfil de concentracao de,@@s cotas (a) 312 mm; (b) 912 mm e (c) 1312

mm.

Préximo a saida observou-se valores de @0ito préximos entre o BSL e os modelos

SST ek —¢, mostrando apenas uma forma diferenciada. Estaafcom certeza vem do fato de

0 modelo nao ter completado, ndo quanto o espeaadeacdes na regiao inicial da camara.

A modelagem do caso utilizando BSL ku ¢ apresenta poucas diferengas quantitativas
globais nos perfis dentro da camara e mostram qumrodelo SST ainda apresenta certa
deficiéncia na previsao dos resultados experimgntaivez evidenciando entdo a base do
modelo que é o modelo classiéo-» que em secdo anterior mostrou fraco desempenho no

calculo deste tipo de camara, Fig. 4.30.
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Figura 4.30 - Perfil de concentracao de;@®al da camara.

Seguindo a mesma tendéncia os perfis de monoOxiiéxido de carbono, o perfil de
oxigénio calculado pelo modelo BSL apresenta vala@ma do experimental e dos calculados
pelos modelos SST k¢, evidenciando a falha do modelo no célculo dagdes quimicas
préximo ao bocal do queimador, Fig. 4.31.
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Préximo a saida da camara o modelo BSL ja mostthomdesempenho no consumo do
oxigénio, apresentando valores préximos do expetimheé® modelo SST mostra maiores
valores de fracdo massica no fim da camara, ddmoxo desempenho da modelagem bésica do
modelo k —» , como comentado anteriormente. Um ponto muitaéstante a ser observado é
gue préximo ao fim da camara, Fig. 3.52,0 modeld. B®stra um comportamento muito
proximo ao dok — ¢ , entretanto, nesta zona, superestimando a taxaag@es.

Mesmo com a melhora dos resultados apresentatissmpedelos calculando o termo de
forca de corpo gerado pelo empuxo, ndo se obtewessa na previsdo dos valores
experimentais. O modelo BSL, mostrou em grandeepdos casos uma solugcao similar a do
modelok — ¢, por exemplo, no campo da fracdo massica do okigEiy. 4.32.
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Figura 4.32 - Perfil da concentracdo dea®al na camara.

4.2.7. RESULTADOS CONSIDERANDO A EXAUSTAO DE 600 mm

Como apresentado na descricdo do caso estudanase gralhas, Duas dessas malhas
contam com uma extensdo da saida. Conforme o e de Garreton e Simonin, 1994, a
extensdo alcanga 1800 mm. Neste trabalho séo siasukaidas de 600 e 1200 mm, resultando
num comprimento total da camara em analise de 88802 2900 mm, respectivamente. Nesta
secao séo apresentados resultados da camara ceme&extda exaustdao de 600 mm. Um refino
de malha é testado para averiguar a possibilidageder diminuir o tempo de calculo que com
o termo radiativo e de empuxo chega a ordem deod@hcom 771744 volumes e também
verificar independéncia da malha. Uma malha de 283%lumes é utilizada com as mesmas
condicdes do modelo anterior, entretanto modelaashbém a saida de 600 mm na exaustdo. O
perfil de saida que é parametro para esta avalipg@trabalhos da literatura, Fig. 4.33, mostra
gue a malha menor alcanca praticamente os messutdos que a malha mais refinada. Nao é
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feito um estudo de robustez de malha definindoosutefinos, pois este ndo € um dos objetivos

especificos do trabalho.
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Figura 4.33 — Comparacao entre malhas no perféahperaturas em 1312 mm.

A Fig. 4.34 mostra resultados da cadmara com umans&b de 600 mm na saida,

apresentando melhora significativa na aproximagé® \@dlores experimentais. A condicdo de

contorno radiativa local na saida da camara afeteampo de temperaturas, mostrando uma

capacidade de atrasar a chama, aumentando ossvalereemperatura proximos a partir da

metade da camara.
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Figura 4.34 - Perfil axial de temperaturas resoltdol modelo com exaustéo.

A Fig. 4.35 mostra usando o modelo BSL, a ten@édeitemperaturas calculadas acima

do experimental, 0 que no caso sem a extensdoavaste como um beneficio do modelo. O

modelo SST ainda mostra bom desempenho na regi&aomar ao bocal de saida do queimador,

mesmo esta malha tendo menor nimero de pontos.
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Figura 4.35 - Perfil radial de temperatura nas@® 312 mm, (b) 912 mm e (c) 1312 mm.

Os perfis mais proximos da saida da cAmara mosjtena temperatura na condicdo de

contorno da saida do dominio tem agora menor imfiaé com melhor aproximacao dos pontos
fora da projecdo da saida da camara (raio de 000B5am), o que mostra uma independéncia da

malha utilizada, mas ndo da condicdo de contornomd@dificagcdo geométrica alterou a

temperatura de saida de maneira similar nos madelos
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Figura 4.36 - Perfil (a) axial e na cota (b) 1312 da concentracdo de monéxido de carbono.
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O modelo BSL apresentou aproximacao ruim aostezis do perfil de mondxido de
carbono ndo mostrando o mesmo efeito na tendéraséranlo por SST & — ¢, Fig. 4.36, que
mesmo ainda com picos na camada cisalhante tenstéonsa fisica, dada a taxa de reacdo por
mistura e temperatura.

Observe-se como a modelagem utilizando o molele@ apresentou boas aproximacoes
do experimental no perfil de fragdo massica do nwet&ig. 4.37, comprovando uma melhor
aproximacdo do comportamento da reacao, devidéeeaghio de contorno, mesmo com uma

malha de menor nimero de nés.
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Figura 4.37 - Perfil axial da concentracdo de gésano.

Préximos ao bocal ambos os modelos acabaram aadimublalores acima do esperado.
Entretanto, a diferenca é muito pequena em relagdexperimental, da ordem de 10%, Fig.
4.38, 0 que é razoavel dada a regidao da camaré degouco interesse de Engenharia na analise
da fornalha. A diferenca maior aparece nos perismretade do comprimento da camara

novamente com valores superiores ao experimeatlaljlados por BSL.



105

0,16
0.4 e
T
e
0,12 o
b5 = [ ]
‘%0,10 i
- S
& At
20,08 "
5 z=312 mm
= n
8 0,06 ;:-- B Garreton e Simonin
0,04 5 C - = Presente trabalho k- DTRM Buoyant 2300 [mm]
o*
0.02 - Presente trabaho SST DTRM Buoyant 2300 [mm)]
= Presente trabalho BSL. DTRM Buoyant 2300 [mm]
0,00 T T T T
0,00 0,05 0,10 0,15 0,20 0,25
Raio [m]
(@)
0,16 0,16
0,14 ofrrossmmemmesssss s S dhes 0,14
0,12 ool 012 A i
p EY 5 5+ . L]
'%0,10 70,10 Lo
‘; . ‘; .- [ Xx"
50,08 i 0,08 .
E E 1312
. 7=912 mm ~ z mm
&0,06 e W & 0,06 et . -
© u Garreton e Simonin © = Garreton e Simonin
n
 Presente trabalho k-2 DTRM Buoyant 2300 [mm] 0,04 « Presente trabalho k-e DTRM Buoyant 2300 [mm]
- Presente trabaho SST DTRM Buoyant 2300 [mim] 0.02 + Presente trabaho SST DTRM Buoyant 2300 [mm] |
= Presente trabalho BSL DTRM Buoyant 2300 [mm] ’ * Presente trabalho BSL DTRM Buoyant 2300 [mm]
0,00 T T T T 0,00 T
0,00 0,05 0,10 Rao [m] 0,15 0,20 0,25 0,00 0,05 0,10 paio [m] 0,15 0,20 0,25
aio [m
(b) (©)

Figura 4.38 - Perfil da cocentracao de,@@ cota (a) 312 mm, (b) 912 mm e (c) 1312 mm.

A (ltima cota de medicdo antes da saida é ondersprova a falha do modelo BSL na
solucéo do problema, pois os demais modelos deléumtia apresentam os mesmos valores da
malha anterior. Entretanto, o0 modelo BSL mostraresl com tendéncias diferentes e superiores
aos do experimental, talvez ai apresentando uneaa dexreacdo acima do esperado que foi
mascarada pelo efeito da condigédo de contornoimeejpa malha.

Os perfis, de fracdo massica de dioxido de carbcaloulados utilizando o BSL
apresentaram diferencas em relacéo ao dos moklelese SST, Fig. 4.39. O modelo SST ainda
apresenta certa deficiéncia na aproximacao dosdtades experimentais, talvez evidenciando
novamente sua base no modelo classicow, que, como ja comentado, mostra baixo

desempenho no calculo deste tipo de camara.
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Figura 4.39 — Perfil axial da concentracdo de @®camara.

Observando-se a fracdo massica proxima a saidaelmador, Fig. 4.39, mais préxima

do experimental. Verifica-se que o calculo do comsudos reagentes apresenta melhor

comportamento. Este resultado concorda com as naslimo meio da camara.
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No perfil de medi¢des da cota 912 mm ja se verifima tendéncia de distanciamento das
aproximacoes calculadas p&ér-¢ e SST, Fig. 4.40, um sinal claro que as taxasedeao
comecam a ser governadas pela mistura em vortceazedor velocidade, sendo menos afetados
pelo efeito das camadas cisalhantes entre jatogedis de oxigénio ao longo da camara
mostram o bom desempenho novamente do modele e evidenciam uma pequena
deficiéncia na taxa de reacdo alcancada pelo maddédolado com SST nas regibes de menor
taxa de cisalhamento.

Interessante observar que o modelo BSL proximamaal& camara, Fig. 4.40 (c), nesta
malha mostra um comportamento muito diferente a& d@ , apresentando alta taxa de reagao

pelo baixo teor de oxigénio a ser medido no casonake camara similar real, Fig. 4.41.
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Figura 4.41 - Perfil da concentracao dedial da camara.

O célculo da camara, com uma geometria contandoocsistema de exaustdo, mostra a
sensibilidade da modelagem em relacdo a condic&mmnterno de saida, inclusive melhora a
analise dos modelos de turbuléncia visto que o oOB&L neste calculo mostrou uma
aproximacdo muito pior ao mostrado na malha conom@imero de nds, entretanto sem saida
modelada. Todos os modelos, entretanto, mostram a@igoritmo pode ter problemas ao decidir
qgual método calculard a taxa de reagcdo media, & &DArrhenius.

4.2.8. RESULTADOS DAS MALHAS CONSIDERANDO EXAUSTAO DE 1200 mm

Esta secdo apresenta os resultados calculados parainio com uma extensao da saida
da camara, num comprimento total em andlise de 29®0utilizando uma malha de 264264
volumes. Os resultados sdo muito proximos dos idtisgcom a extensdo de 600 mm, o que
mostra a partir dai uma independéncia da localizdgécondicdo de contorno. O modéle ¢
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mostra novamente bom desempenho em relagdo ao BSkTe Fig. 4.42, na previsdo dos

valores de temperatura ao longo do compriment@dara.
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Figura 4.42 - Perfil axial de temperatura resultddanodelo.

Similar a cdmara com comprimento total de 2300 mmpminio com 2900 mm, mostra
bons resultados desde o inicio da camara, Fig. 4.43
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Figura 4.43 - Perfil radial de temperatura nas<@® 312 mm; (b) 912 mm e (c) 1312 mm.
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A interferéncia da condicdo de contorno de saidadseara ainda é verificada mesmo

com o comprimento de exaustdo da camara aumen@@@tom. A modificacdo geométrica ndo

alterou significativamente a temperatura de saégdeagnara em relacdo a malha com apenas 600

mm de extensao.
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Figura 4.44 — Perfil (a) axial e na cota (b) 1318 da concentracdo de monodxido de carbono.

O efeito de cisalhamento entre os jatos é beneseptado pelos picos nos perfis de

monoxido de carbono tanto pelo modelo SST qu&nte , Fig. 4.44. Por isso o perfil de CO,

no modelo calculado com & -¢ tem uma base mais larga, entretanto com mesma valo

méaximo do que o calculado no SST, que tem a taxaalgo altamente influenciada pelo efeito

de cisalhamento entre as correntes de gases.

O modelok — & mostra melhor desempenho no célculo dos reagentéss da mistura,

Figs. 4.45, mostrando esta independéncia de mallaacendicdo de contorno ao fim da camara,

considerando o dominio agora com comprimento t&#&900 mm.
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Quanto a produtos de combustdo completa, aindasedobtém um G6timo resultado
proximo ao bocal, especificamente o diéxido de @aob provavelmente por efeitos intrinsecos
do processo experimental que dificilmente seratacms num célculo de taxas de reacdo médias
e modelos turbulentos dcom médias de Reynolds 4H@. Dados os resultados anteriores e sua

evolucdo com as melhorias e analises de cada medsitratégias de modelagem.
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Figura 4.46 - Perfil da concentracdo de,@@ cota (a) 312 mm, (b) 912 mm e (c) 1312 mm.

O modelo BSL definitivamente gera valores acimaedperado para os tempos de
mistura, responsaveis pela taxa de reacdo. Elalgai partir do meio da camara perfis
superiores de produtos de combustao completaxeonmo, diéxido de carbono.

Os perfis de saida que deveriam ser os mais éitereom a modificacdo da distancia da
condicdo de contorno, ndo mostraram praticamemtbumea variacdo em relacdo ao célculo da

camara com comprimento total de 2300 mm, Fig. 4.47.
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Mesmo no perfil mais préximo ao bocal do queimadeg. 4.48, o modelok — ¢

aproxima de uma forma bem similar os resultadosmxgntais, regido onde se esperaria que o

modelo SST fosse desempenhar melhor pelo fatoadeousodelo de aproximagao do transporte

do tensor de Reynolds. Somente o modkles capta a reacdo adentrando a camada de

cisalhamento entre os jatos, onde a camada limite es jatos cisalhantes se torna mais espessa

devido a expansdo. O modelo SST tem bom desempesmheacdo interna ao jato de gas

metano.
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Figura 4.48 - Perfil da concentracdo de O2 na@)td812 mm, (b) 912 mm e (c) 1312 mm.
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Os perfis de oxigénio ao longo da camara e espeeideé mais proximo ao final
mostram o bom desempenho do modkles, Fig. 4.49. Entretanto o SST apresenta baixos

tempos de mistura resultando em baixas taxas gaaea
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Figura 4.49 - Perfil da concentracao dea®al da camara.

O célculo da camara com uma geometria contandoocsisiema de exaustdo mais longo
que o anterior, mostra que ha sensibilidade da Iagele em relacdo a condicdo de contorno de
saida existe, mas € limitado até certo ponto.

4.2.9. DISCUSSAO DOS RESULTADOS PARA O PRIMEIRO ESTDO DE CASO

O estudo de caso da camara de Garreton e Simo@84, 16 muito Util para a
compreensao e aplicacdo da modelagem de combusta@rearas cilindricas. A camara em
guestao apresenta a particularidade de ter unl deribbamkohler bem diverso ao longo do seu
comprimento o que garante uma variedade de mod®as gp@corréncia das reagdes, quando
aplicando modelos de taxa de reacdo baseadosét@&iquimica ou na taxa de mistura. Ficou
muito claro o efeito do cisalhamento dos jatos éatracos do queimador, propiciando a reagao
desde os primeiros perfis de medi¢do, 312 [mm]lugiee mostrando uma independéncia da
malha, mas ndo da condicdo térmica de contornoo@elm de turbuléncia SST é o modelo que
melhor modelou a regido, apresentando bons ressltadncipalmente nas fracbes massicas de
di6xido de carbono e de temperatura, mesmo connunilo sem a extensdo da exaustéo, pois
ali ndo ha influencia forte da condicdo de contatesaida, Fig. 4.50.
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Figura 4.50 — Perfil de temperatura na cota 312rasultado de diferentes modelagens com
o SST.

O fato de o modelo SST ter captado tdo bem o eflt jatos, mostra também que o
refinamento da malha na camada de cisalhament® jaths deve ser mais bem estudado e € um
fator de sucesso do modelo, possibilitando umaetigacdo do dominio em menor nimero de
nds, obtendo bons resultados.

O fato de o modelo SST sempre mostrar um valor manoconsumo dos reagentes e
produtos no comprimento da camara deixa claro qo®aelo k —» mesmo com uma malha

mais refinada ndo apresentaria bons resultados4 5ig).
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= o Presente trabalho SST DTRM Buoyant 2900 [mm] |
= SST DTRM Buoyant

CH fragiio massica
n

0,00 0,20 040 0,60 0,80 1,00 1.20 1,40 1,60

Comprimento [m]

Figura 4.51 - Perfil de concentracdo de metanauzlo pelo modelo SST em diferentes

modelagens.

Apesar de no inicio do estudo o modelo BSL terpesgntado como uma boa opcéo,
devido a propriedade de variar a modelagem dopoaates das tensdes turbulentas, comprova-se
qgue o modelo é fortemente dependente da malhae,fasse interpretado o primeiro resultado
como uma boa alternativa de modelagem, cometex-sera falha em camaras onde a condicao

térmica de saida fosse mais bem modelada na geametr
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A modelagem numa camara similar obrigatoriamentee dmlcular a troca radiativa,
dadas as altas magnitudes de temperatura obserded&é® da camara e que ocorrem em
praticamente todas as camaras industriais, mesmopeoedes téo frias. O modelo DTRM se
mostrou como op¢ao mais robusta por ter mostradwmatesempenho numérico e praticamente
0 mesmo tempo computacional que um modelo P-Ntekferéncia da condigcdo de contorno no
resultado independe do modelo, pois age de mesmma foa equacao de transporte para ambos,
portanto necessariamente o usuario de qualqueg@@dmputacional teria que averiguar se a
geometria e malha do dominio estudado reflete oar@enexperimental ou pratico,
principalmente quando se fala de fronteiras cometradiativa. No cédigo utilizado a condigédo
local é a Unica além da temperatura prescrita. blieanativa € o calculo da temperatura média
da mistura e sua posterior imposicdo na saida, agtegaria mais custo computacional ao
calculo por relacionar o campo solucéo diretameate a condigdo de contorno e ndo somente
0s volumes no contorno, mas pode trazer melhorefisitiva do resultado.

Conclui-se que o caso tem validade no embasamentsal de modelos de turbuléncia
por média de Reynolds a partir da média das eqeai@®&lavier-Stokes e que o modéle ¢
apresenta bom desempenho dentro de camaras conmaonkobler diverso, mesmo com jatos
concéntricos e em expansao, apesar de a bibliagyaéstionar seu uso no estudo de jatos, Fig.
4.52.

T [K]

[ 1706

— 1358

CO m.f.

'—0.02‘1

—0.015

CO2 m.f |

[0.148

—0.111

| 1010 L —0.010

} ‘ﬁ—ﬂ‘oﬂ

—661 —0.005

I313 I\GJJI)U

—0.037

lﬂ.OUﬂ

(@) (b) (c)

Figura 4.52 — Campos (a) de temperatura (b) mond&kécarbono e (c) didxido de carbono.

A Fig. 4.53 mostra a evolugdo da modelagem utitivan k — ¢ com a implementacéo de
termos de forga de corpo como o empuxo, modelosada radiativa e diferentes malhas e
geometrias para o campo de fracdo massica do axigén
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Figura 4.53 — Perfil de concentracdo de oxigénial axalculado pelos modelos utilizando o

modelok —¢ .

4.3. SEGUNDO ESTUDO DE CASO

Este trabalho apresenta uma solugcéo desenvolvidaupaa camara com alta intensidade
de turbuléncia, apresentando adtarl (S=0,9). Trata-se de um combustor de gas metamo, c
geometria similar aos usados em turbinas. Esterguasir € experimentado por Meier, 2000, que
no mesmo trabalho apresenta uma solucdo com o gmagFLUENT, ndo alcancando os
campos experimentais nem mesmo qualitativamenesddamento simulado acaba tendendo a
uma chama muito aberta enquanto que o real apaegerat chama de menor diametro com uma

zona de recirculagédo central bem definida. A gedanelo experimento é apresentada na Fig.

4.54.

"7 TE0mm
T

(@) (b) (€)

Figura 4.54 — (a) Geometria da camara de combust&xperimento, (b) forma do

combustor e (c) foto da chama visivel durante eesgento.
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A camara de combustdo desenvolve 150 kW de potéaniadiametro interno de 0,5 me
comprimento de 1,2 m, um queimador de diametro @&racterizado por uma entrada anular
concéntrica de 3 mm de gas natural e uma entradlaéta concéntrica anular de 15 mm de ar
atmosférico; Ambos os reagentes séo insuflado®&3bm um excesso de ar de 1,2 e nimero
deswirl 0,9. Estas caracteristicas do escoamento dosnteaggio alcancadas pela condicdo de
contorno da camara que, de acordo com Frassakié, pode ser aproximada pelos seguintes
perfis de velocidade com o raio adimensionalizaso eelacdo ao raio do queimador
(r, = 003[m]), Fig. 4.55.

/ N | [\
— . I 1y
£ Iy \ T ERY A \
] : GIG: \ jr f \‘- 315 ' // \\ / \\
: A : N —
(b) (c)

Figura 4.55 — Perfis de velocidade na entrada dabastor: (a) axial; (b) radial e
(c) tangencial.

Pode-se visualizar que somente o ar tem velocitiaugencial, sendo esta corrente a
responsavel pelswirl do escoamento. O escoamento de entrada dos reatentegm considera
energia cinética turbulenta e a taxa de dissipaedntrada, com valores de 8 % e 30 mm, 5% e
6 mm para a intensidade turbulenta e comprimentacteristico respectivamente para o ar € o
gas natural.

Inicialmente sdo testadas oito malhas com forméeseatites em refinos localizados e
também com namero de nds diferentes:
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Malha (A) — 333116 volumes
Malha (B) — 323565 volumes
Malha (C) — 259083 volumes
Malha (D) — 304782 volumes
Malha (E) — 358891 volumes
Malha (F) — 387732 volumes
Malha (G) — 447070 volumes
Malha (H) — 371745 volumes

As topologias de distribuicdo da malha sado apradeastnas Figs. 4.56 a 4.64. Baseiam-

se na construcdo de blocos de malha hexaédricaarestas nas linhas de contorno das

geometrias abaixo.

(b)
Figura 4.57 — Imagem em corte da (a) Malha A (3834dlumes) e

(b) Malha B (323565 volumes).
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(b)
Figura 4.58 — Imagem em corte da (a) Malha C (239@8umes) e

(b) Malha D (304782 volumes).

A topologia de malha utilizada nas malhas A, B ¢e@ o intuito de acompanhar o
desenvolvimento da abertura do jato, Figs. 4.56.58,4privilegiando o refino na zona de
cisalhamento entre as correntes de ar e de gamhainde ha forte atrito devido ao fato da
corrente de ar ter momento angular enquanto quegasl natural, ndo. Um problema grave é
que devido ao fato desta forma de malha ser canptigeram-se deformacfes dos volumes ao
refinar proximo do queimador e da zona de saideédsara. Para evitar isto gera-se uma malha
de grande quantidade de nés desnecessariamente.

Uma forma de malha mais tradicional verificada stu@os em bibliografia de mecéanica
dos fluidos computacional é testada, Fig. 4.596€.4Mas, neste caso, tem-se 0 agravante de
gerar um numero maior de nds que as demais prinedpde por ter as linhas centrais do
dominio muito préximas, devido a geometria do ot em que os anéis de saida dos
reagentes sdo muito menores que as dimensdes derd@mninio, sendo da ordem de milhares

de vezes menores.

[esli<] I e

Figura 4.59 - Topologia adotada para as malha& E e
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(b)
Figura 4.60 — Imagem em corte da (a) Malha E (35888umes) e (b) Malha F (387732

volumes).

A topologia de malha desencontrada € desenvolvada poder aumentar melhor a
discretizagdo proxima ao bocal de saida do queimé&ilys. 4.61 a 4.64, sem gerar distor¢cdes na

zona de exaustao da camara.

Figura 4.62 — Imagem em corte da (a) Malha G (4@%@Ilumes) e (b) detalhe da regiao
do queimador.

Uma avaliagcdo da malha considerando somente untoqdargeometria da camara e

maior refino é utilizada na solucdo com o objetide verificar o desempenho de uma
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discretizacdo maior localmente sem aumentar o comsle tempo computacional , (Figs. 4.63 e
4.64)).

'Figura 4.63 - Topologia adotada para as malhas H.

(b)
Figura 4.64 — Imagem em corte: (a) Malha H (371v@lames) e (b) detalhe da regiao

do queimador.

Os primeiros casos foram desenvolvidos com o eseot@ndos reagentes entrando no
dominio a 300 K conforme o descrito pelo experimeriMeier, 2000]. A solucdo foi
extremamente lenta e em alguns casos levando mdé Horas para solugéo alcancar patamares
de residuo normalizado da ordem de le-5. A solagd&mo utilizando passos de tempo muito
menores que o calculado para a geometria e dimerediacteristicas do escoamento, nao
alcancou valores inferiores a 1e-6, apresentandodgrvariacdo de valores a cada iteracao. A
forte instabilidade do residuo é devido ao fat@sitoamento ser por natureza instavel, variando
inclusive a forma da chama, como visto em videcexjperimento. As variacfes de forma e
direcdo ao longo do tempo, mesmo numa simulac@siérate, iriam ser captados com pouca
definicdo visto que as escalas de tempo de vasagésta ordem de velocidade podem ser
imperceptiveis para o codigo de solugdo, com unsae tempo razoavel numericamente.
Foram comparados inicialmente os perfis de veloedaxial, radial e tangencial nas mesmas
cotas que as medidas experimentais, Fig. 4.65.
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Figura 4.65 — Perfis de velocidade axial obtidas es diferentes malhas em (a) x/D=0.16 (b)
x/D=0.5 e (c) x/D=1.16.

Conforme observado nos gréaficos nenhum dos moaéiteye muito boa aproximacéao,
mesmo aplicando rigorosos refinos de malha préoxamogueimador. Uma alternativa para a
solucdo € um procedimento apresentado na bibliagvaf Frassoldati, 2005. Como ja discutido
o fenbmeno em si € um desafio para solucdo, ME@pP, também relata dificuldades na
solucdo do problema e inclusive indica que c6di@é$ ndo sdo capazes de resolver tal
problema.

O campo de temperaturas apresentado por Meier, E@f)04.66, mostra que o jato tende
a abrir durante a solucéo, encontrando nesta fosmaenores residuos. Durante a solu¢éo deste

caso. Neste trabalho, verificou-se a mesma difaxgd
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r=150mm r=150mm

J00mm

x=.

N

e
(a) (b)
Figura 4.66 — Campo de temperaturas obtido poriy2é90,

(a) Computacional ; (b) Experimental.

Frassoldati, 2005, simula este combustor utilizamgwograma de mecanica dos fluidos
computacional FLUENT e sugere uma metodologia pasalver o problema. Observa que ao
longo da solugdo, assim como Meier, 2000a, e Sa2liki2, a chama tende a tornar-se com
maior didmetro que o experimental, conforme tamifi@nobservado durante este trabalho que
esta “abertura” ocorrera, entdo se segue a segaqte&ncia para solucao:

1. Estimar inicialmente o campo aerodindmico em cdietc frias, que ja
apresentam a zona de recirculag&o central.

2. Injetar ar e gas natural em alta temperatura (IB[Q assim como a condicdo
inicial para o dominio no mesmo valor. Os perfisvééocidade devem ser os
mesmos para o0 caso experimental, mesmo sendo ddmlge a vazdo massica é
incorreta.

3. Quando estabilizada a solugdo, ou alcancada agéndiitério (1e-6), passa-se a
uma temperatura mais baixa de injecdo dos reagextéesalcancar o valor
experimental de 300 K.

A malha que apresentou melhor resultado seguin@osesjiiéncia foi a malha (G) por
isso € utilizada para uma nova modelagem incluigdgdo quimica, modelo de transferéncia
radiativa DTRM e utilizando a seqUéncia propostafrassoldati, 2005. Apenas o esquema de
interpolacdo do termo advectivo “Upwind” garantasiduos da ordem de le-5. Primeiramente



123

foram obtidos os campos calculando a taxa de reag@otir somente do modelo de quebra de
vortices, pois os resultados do modelo misto n@anfdfisicamente consistentes e com residuos

altos desde o primeiro passo da solugcdo. Os rdssltabtidos nos perfis de velocidade s&o
apresentados nas Figs. 4.67 a 4.69.
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Figura 4.67 — Perfil de velocidade nas posicdesX4) 1,16 (b) 0,5 e (c) 0,16.

Observando os graficos obtidos pode-se verificer @scoamento simulado ndo alcanca
0s mesmo valores de velocidade da zona de regéleentral que sdo negativos (gases que
retornam a zona do queimador). Isto com certeza érapecilho para reacdo no combustor, pois
a camara tende a perder o principal estabilizadoclthma que é esta zona de gas quente
recirculando préximo do bocal de saida dos reagente

Os perfis de velocidade tangencial mostram tamisfe, a simulagdo aproximou-se
razoavelmente do experimento, mas o comportamentoestoamento simulado ainda é

diferente, principalmente porque aumenta a altarpldma dentro da camara, Figs. 4.67 a 4.69.
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Figura 4.68 — Perfil de velocidade tangencial (84,16, (b) x/D= 0,5 e (c) x/D=1,16.

Mesmo a velocidade tangencial aproximando bem dis pe valores do experimento,
verifica-se que quando em x/D igual a 1,16, Fi§840 escoamento simulado gera um obstaculo
para o retorno dos gases quentes, pois tem o pia@ldcidades em r=0,03 m enquanto que o
experimental registra em r=0,06 m, isto mostrareeba que 0s gases quentes tém de atravessar

para a zona de recirculagao central.

O comportamento qualitativo dos perfis apresentandéncia da chama de ter altura
maior que a do experimento, Fig. 4.69.



125

12,00
XD=1.16 . rr———
10,00 T
% Pregente trabsalhs
800 x _s¥e T
S
.00 bl i
= & a X
E 400 3
S gnf-’ i oy
2,00 - 5 3
x
op0 152 . - B T
£ By
X
2,00
-4.00 : . . . : . . . . \
000 001 002 003 004 005 o006 007 008 008 010
£ [m]
(a)
25,00 %907 WD=0.16
. 3 : T » [Mier, 2000
2000 " ® e, 20000 | 15,00 : - [eier, 20000 |
TR “a- Prosente trahatho L o Prescnt trahatho
15,00 o 10,00
[
- i = e
I = '.
1000 : X . £ 500 R
E, 10, — & = P P
B [ | =
/ * 0,00 oas 22 )
5,00 5 o & PR TR
- " ~_ﬁ o‘&. - ka@aaw'wﬁé’aa
000 4 N pante EeaeEstiacnasy 5,00 . .
x - x
S = X -
-3.00 T T T T T T T T T \ -10,00 T T T T T T T T T 1
0,00 0,1 0,02 003 004 005 006 007 0,08 0,08 0,10 00 001 18123 0,03 0,04 0.03 0,06 0,07 0o0E 009 010
1 [m] £m]
(b) (c)

Figura 4.69 - Perfil de velocidade radial (a) x/DE®(b) x/D=0,5 e (c) x/D=1,16.

Conforme comentado sobre a maior altura da plumsamanores magnitudes da
velocidade radial mesmo em x/D=1,16, Fig. 4.69€k(c), representa maior transferéncia de
energia para 0 momento axial e tangencial.

A malha (G) utilizada na estratégia de solucdosadiscrita propiciou a forma mais
alongada da chama, Figs 4.70 e 4.71, como preysto comportamento dos perfis de
velocidade. As demais malhas, resolvendo apenampaaerodinamico geraram uma chama de

forma aberta, como a solugcdo encontrada por Me@d0, com valores muito distantes do
experimental.
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Os perfis de temperatura apresentam boa aproxin@@ga® experimental, Fig. 4.72.
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Figura 4.72 — Perfis de temperaturas na zona @¢éeesomparados com o experimental
(a) x\D=1,16, (b) xD=0,5 e (c) x/D=0,16.

As baixas temperaturas na regido central do queinsisd um obstaculo para a formagéo
principalmente do CO durante o célculo da reacsta, zona de recirculagcdo central é importante
para a estabilizacdo e continuacdo das reacdescgaim

Simulag¢des utilizando o modelo misto, mesmo com ahanrefinada e seguindo a
sequéncia antes descrita, geraram resultados muits que ndo sdo comparados com o
experimental, mesmo seguindo a sequéncia anteseapada.

O procedimento adotado por Frassoldati, 2005zatitio o modelo de taxa de reacao por
quebra de vortices, foi 0 Unico capaz de consagua solugdo mais proxima do experimental.
Como ja discutido no capitulo de revisdo conceibuadecanismo de ignicdo é complexo e pode
ser um empecilho para um programa de mecanicaldioed computacional, podendo ser a
causa das instabilidades observadas durante adeoldg evolucdo do residuo normalizado
apresenta um salto quando na diminuicdo de temyparde entrada dos reagentes de 500 para
400 K durante a sequéncia de solucéo. Isto podesepar uma dependéncia do fendmeno
quanto a mecéanica de ignicdo, como a caracterizalghoescoamento numa regido de

instabilidade do diagrama de Damkohler Reynoldesgmtado no primeiro capitulo.



128

A intencdo de simular um combustor pode ndo seretinar pelo simples fato de o

Engenheiro definir um campo inicial para o domio@m as mesmas condi¢des de contorno
imaginadas ou projetadas para o experimento.

g

£

O modelo de célculo da taxa de reacdo por dissipdedsortices neste caso obtém boa
aproximacao, pois ele se baseia na mistura tuauldos componentes. A fraca aproximacéo
deste modelo proximo ao queimador mostra sua fadha@lculo do avanco da reacdo em regifes
onde um modelo baseado na cinética quimica potlrimelhor aproximagdo. O consumo do
metano, por exemplo, mostra que o modelo consorasegiwndo combustivel somente na zona
de maior turbilhonamento da camara, Fig. 4.73, aéniguque em cotas mais baixas quase nado ha

reacao. Este fato deve-se as corrente fluidas aémden pouca iteracdo nestes pontos ainda com
pouca mistura dos reagentes.
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Figura 4.73 — Perfil de fragdo massica de metanpacado com o experimental nas
posicdes (a) x/D=1, (b) x/D=0,32 e (c) x/D=0,16.

Os perfis de CO mostram mais claramente a depeiadéncodelo de taxa de reagéo
utilizado com a mistura dos reagentes. Na Fig. 4#fFgerva-se picos de fracdo massica nas
posicoes onde as correntes fluidas estdo em coratocontrapartida o dado experimental
mostra baixa concentracdo neste local. A menortmizaie do monoxido de carbono que o

experimental deve-se também fortemente ao fato xddagio do CO ser dependente da
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temperatura e com o modelo praticamente calculaedgdo por taxa de mistura, entdo a

formacédo deste composto fica prejudicada, assino@pirdlise do metano que € um fenémeno

consideravel neste processo. Nas regides de meag#of massica podera se evidenciar uma

formacdo de dioxido de carbono que também é ex@lcgara esta diferenca, entretanto o

experimento mostra que ha uma formacdo de CO agimzalculado. Portanto o modelo esta

calculando uma reagéo teoricamente bem realizad@aeato que o experimental mostra que a

combustéo na fornalha é incompleta e provavelm#mie ter o mondéxido de carbono queimado

em cotas superiores onde se encontram gases reaikes|@ conteudo de oxigénio.
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Figura 4.74 — Perfil de fragdo massica de metanpacado com o experimental nas
posicdes (a) x/D=0,16, (b) x/D=0,32 e (c) x/D=1.

Assim como os perfis de monéxido de carbono o Ipeafculado da fragdo massica de

diéxido de carbono apresenta diferenca na regidxirpa ao bocal do queimador, devido a baixa

mistura entre as correntes ainda em baixa temparafis baixas temperaturas calculadas na

zona central também influenciam a diferenca nofispealculado e experimental, Fig. 4.75.
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Figura 4.75 — Perfil de fragdo massica de dioxid@arbono comparado com o experimental

nas posicoes (a) x/D=1,5, (b) x/D=0,32 e (c) x/[04€0,

O perfil na posicdao mais distante do queimadortraogue com a melhor mistura dos

componentes pela evolucdo do escoamento o modekegae aproximar bem as medicbes

experimentais.

Os perfis de oxigénio mostram, assim como o peaftulado de metano, que ndo ocorre

reacdo no modelo na regido préxima ao queimadty gise as maiores fragfes estdo distantes

do eixo do queimador, mostrando que a corrente déapenetrou na de gas metano, Fig. 4.76.
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Figura 4.76 — Perfil de fragdo massica de oxigéaimparado com o experimental nas
posicdes (a) x/D=0.16, (b) x/D=0.32 e (c) x/D=0,16.

Neste caso simulado acredita-se que o modelo ae&amdnao atua de forma tao forte na
transferéncia de energia como o primeiro caso, palgerenca da temperatura alcancada pela
chama e a parede da fornalha é 43% menor do qascode Garreton e Simonin, 1994. Além

disso, por ser uma saida anular estreita, a candledsaida ndo é tdo influente como a do

primeiro caso. Mas com certeza a radiagcdo influitnamsferéncia de energia, conforme se

visualiza na Fig. 4.77. Para economia de tempo uataumnal indica-se entdo em casos

similares primeiramente tentar a simulacdo sendi@agao, deixando este calculo para um refino

da solucéo.
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Figura 4.77 — Gréfico comparativo entre o0 modelm eosem célculo radiativo em x/D=1.5.

4.4. DISCUSSOES E CONCLUSOES SOBRE AS ANALISES DOSASOS

A andlise dos diferentes resultados numéricosedaglos de caso permite concluir que
todos os modelos fornecem comportamentos reabstido fendmeno, pelo menos
gualitativamente. Quantitativamente uma analiseolietivo que se deseja conhecer deve ser
feita para melhor modelar o problema, especificantteracbes na modelagem, refino na
discretizagdo ou uma estratégia a aplicar. Os mederneceram resultados aceitaveis para a
andlise do processo de combustdo. O uso de umméd@ na avaliacdo dos resultados néo é
uma ferramenta precisa para o Engenheiro, poisvigi@liza com énfase as propriedades
especificas do escoamento e dos fenbmenos envela@l@ombustdo. Entretanto, fornece um
bom critério para comparar dados experimentaislesiaumeéricos em escoamentos complexos.
O esquema de interpolacéo do termo advectivo moesganuito importante, principalmente no
segundo caso, mostrando uma dependéncia da solpgdiodo observando os residuos
normalizados durante a solucéo do sistema. No pdmaso a solucéo foi independente.

Nenhum dos modelos disponiveis no programa CFXYBISem aplicabilidade
universal. N&o existe uma indicagdo prioritaria giga ao usuério que escolha deve ser feita.
Acredita-se que o Engenheiro deva testar diferenteelos de turbuléncia e reagcdo em um caso
particular e extrair dali informacdes relevantesapsua solucdo. Obviamente esta conclusdo é
genérica e pode ser estendida para todos os codigogutacionais comerciais, visto que 0s

modelos s&o comuns entre estes programas.
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4.5. ESTUDO DE CASO BASEADO NAS ANALISES FEITAS

A industria de beneficiamento mineral utiliza, tferos principais equipamentos, fornos
rotativos de secagem. As aplicacbes dos fornosvaganeste ramo sao a secagem de areia para
processos de mistura ou a fabricacdo do cimenta)Jcinacdo de carbonato de célcio também
para a industria do cimento e de gesso e a secagaguecimento de material pétreo para a
mistura com cimento asfaltico gerando o concretoirbmoso usinado a quente, CBUQ, Fig.
4.78. Em usinas de asfalto o material pétreo virgatnsado e transportado (1) para o sistema de
aguecimento e secagem (2), depois 0 material é@ antsturado ao ligante betuminoso num

misturador (3) e transportado para aplicagao nargavo.

Figura 4.78 — Esquema basico de funcionamento deusima de asfalto, [CIBER, 2007].

Estes equipamentos sdo normalmente de grande gedando toneladas de material
pétreo por hora. As capacidades podem variar denod 10 a 400 toneladas por hora. A fonte
de energia destes equipamentos na maioria das @emes queimador concéntrico ao forno
gerando gases quentes para o0 processo de secaf@m4A’9 mostra a agitacdo do material por

cascateamento que garante a troca de energiagests e solidos.
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Figura 4.79- Imagem da cascata gerada pela rots;&m secador rotativo, [CIBER, 2007].

O fornecimento de combustivel de plantas industdaimo as antes citadas séo variadas,
mas se pode afirmar que quase a totalidade dasaglatiliza combustiveis fésseis como fontes
de energia e principalmente na América do Sulzatili-se 6leos pesados e gas natural. Os dleos
pesados sdo uma fonte muito procurada pelo baigio de aquisicdo e a disponibilidade pelas
refinarias que possuem excesso de rejeitos doorefn hidrocarbonetos mais nobres como
gasolina ou o6leo diesel. O gas natural é uma faim#a ndo tdo disponivel, mas investimentos
governamentais vém trazendo pontos de fornecimemaite vez préximos de unidades
industriais. O gas natural tem como vantagem saigelleos pesados o fato de ser
ecologicamente bem menos agressivo, custo baixa@arenazenagem, que ndo é necessaria. A
América do sul apresenta reservas consideravete desnbustivel em paises como Bolivia,
Argentina, Brasil e Venezuela.

Este trabalho foca a sugestéo para a modelagemodesso de combustdo em secadores
rotativos de unidades produtoras de CBUQ. Tratdesem cilindro construido por chapas de ago
(1), contendo em seu contorno dois anéis de rolm@), um sistema motor que garante a
rotacdo (3), Fig.4.80, cAmaras de aspiracdo e csidie um queimador com entrada de ar

atmosfeérico, Fig. 4.81.
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Figura 4.81 — Queimador de um secador rotativo.

Usualmente estes equipamentos apresentam 3 zémaisas caracteristicas, Fig. 4.82.
Primeiro o aumento de temperatura com o materiebrgrando a corrente de gases quentes;
segundo, uma zona de temperatura uniforme carzaderipela evaporacdo da agua contida no
material em estado virgem; e a Ultima zona, queasacteriza pela elevacéo de temperatura final
do material pela corrente de gases quentes dalliareapela radiagédo direta do queimador

presente.
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Figura 4.82 — Gréfico demonstrativo da evolucatedaperatura num secador.

Normalmente estes equipamentos nao trabalham @damento externo na casca e nem
mesmo nas camaras, atingindo temperaturas da alel@®0 K nas paredes, conforme medi¢des
experimentais em equipamentos do tipo, Fig. 4.83.
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Figura 4.83 — Grafico de temperaturas da paredwoita de um secador rotativo, [CIBER,
2007].

A baixa temperatura da zona final, comparada cocerdral, € devido ao fato desta

regido conter um tipo de aleta que isola a camar@aibustdo, sendo a regido em que o
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material pétreo recebe maior fluxo de energia égalo modo da transmissdo do calor por
radiacdo. Nas demais zonas o material se aqudeeaeseia temperatura por conveccao.

Um exemplo especifico de queimador de sistema® cordiscutido neste trabalho &
aquele em que utiliza dois combustiveis, ora gasiralaora Oleo combustivel. Dados
experimentais de queimadores deste tipo sdo diftbeiencontrar, por se tratar de aplicacdes
industriais com interesses econdmicos envolviddgus destes queimadores sado apresentados
na Fig. 4.84.

Figura 4.84 — Queimadores industriais para usieaasthlto.

Uma ferramenta muito utilizada para estabilizagdaochama nestes queimadores é a
presenca de uma peca refratéria (ceramica ou niegala pés a saida do queimador.

A maioria dos queimadores apresenta a geometnfreoe a Fig. 4.85. No centro um
bico nebulizador de 6leo, concéntrico a ele umeadatde ar com velocidade tangencial, uma
entrada anular ou tubular de gés natural e extengnum duto de ar coswir’ regulavel. A
geometria considerada no caso ilustrado nesta $egfdadha com um nebulizador tipo jato oco,
com ar atmosférico como fluido auxiliar (1) (em @ate queima de gas natural esta entrada
injeta somente ar para o sistema, com alta veldeidmgular); Uma entrada de gas anular,
externa ao nebulizador (2) e um escoamento denavetocidade angular varidvel entra por um
duto externo ao conjunto (3), que tem a fungcéo ddifmar a geometria da chama dentro do

forno.
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Figura 4.85 — Representacao da geometria de iseer@sproblema.

A funcéo do bico nebulizador é criar um filme ftju muito fino gerando gotas o quéo
pequenas possiveis, 4.86. Para uma melhor evapoeagéelhor queima do hidrocarboneto
combustivel, este trabalho ndo considera estag¢@mdNo caso discutido um estator muito forte
garante que o fluido auxiliar do nebulizador, ot@nha alta velocidade angular para a criagéo do

filme liquido.

Formachio de ondas na
pelicula

Fragme ntacio ¢ I‘tmm;;ao !
de ligamentos

Fragmentacio de
ligamentos e m gotas

(d)

Figura 4.86 — Tipos bésicos de nebulizadores (a)riacico; (b) Jato oco; (c) Jato

perpendicular; (d) Representacdo da formacédo das dam filme liquido [IPT, 2000].
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N&o é discutida a caracteristica do nebulizadame ea combustdo de liquidos, apenas a
modelagem para combustdo de gas. Este trabalhontamspecificamente sobre a modelagem
de uma camara contendo um queimador com uma ertteaglaenswirl central, uma entrada de
gas natural concéntrica externa e uma entrada d@@war mais externa, Fig. 4.85, com uma
capacidade de 4 MW. A entrada central de ar gerasonamento corswirl consideravel da
ordem de 0,3 a 0,6. Assim como no caso de Meidl),20eve-se encontrar problemas para a
estabilizacdo do escoamento e variagfes da forn@ama cadmara gerando residuos da ordem
de le-4, mas uma menor dificuldade na formacéo ahe zentral de recirculagéo, pois o
escoamento neste tipo de nebulizador caracterizsseesta formacdo sem haver obstaculo
fisico ao escoamento. O escoamento no duto extéerar também pode evitar a abertura da
chama como visto no caso de Meier, 2000.

O modelo da camara de combustao deve represegeanaetria da Fig. 4.87. Trata-se de
um cilindro com um comprimento de 5 m e um diamdt m, com a saida pela cadmara de
aspiracdo do equipamento com uma area semicirdelaaio 0,5 m. O didmetro externo do
queimador € de 0,4 m. O duto externo ao bico nedmlir € a entrada de gas que tem diametro
interno de 0,1m e externo de 0,112 m. Para alcanpaténcia demandada pelo processo a vazao
de gas natural é de 0,055 kg/s. A entrada de ad& pela vazdo massica de 0,715 kg/s divididos
entre o bico nebulizador e o duto mais externownmador.

A condicdo das paredes da camara de combustdatemgeratura média prescrita no
valor de 300 K. Em operagdo a chama tem a frente aascata densa de material que ja esta a
uma determinada temperatura e absorve energiaahaacpor convecc¢éo e radiacdo. O célculo
da troca térmica, entre os gases quentes da chamamaterial pétreo pode ser feito
iterativamente com a solugcdo do escoamento fluidmmsporte de massa, entretanto é uma
tarefa ndo discutida neste trabalho. Syahrul, 26@istra uma sugestdo de modelo de calculo
térmico a partir do balanco das diferentes zonasmsecador.

Figura 4.87 — Modelo da camara de combustao sagarlada.
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A sugestdo da modelagem na saida é uma condicdwedsdo nula em relagdo ao
dominio, garantindo conservacdo de massa e evi@ooa fluxos. A condicdo térmica na saida
deve ser a de temperatura local, como a utilizadarimeiro caso. Como a distancia da chama a
saida do dominio é muito grande, pode-se entdo dize 0 efeito da condicdo ndo afetara o
calculo do escoamento reativo como foi visto neudaldo caso de Garreton e Simonin, 1994.

O modelo de taxa de reacao a ser utilizado nesta@o num primeiro passo deve ser o
modelo de quebra de vortices para a visualizagdoodmportamento do escoamento ja& com o
campo de temperaturas resolvido. Comoswrl em questdo é bem mais baixo que o
experimentado por Meier, 2000, acredita-se numadodacdo pelo modelo misto, entretanto
utilizando inicialmente o campo resolvido pelo modie quebra de vortices.

Um estudo basico do escoamento em geometria simi&sta, CIBER, 2007, mostrou
gue existe um campo de velocidades tangenciaioralids no interior do nebulizador e que o

escoamento apenas de ar ja caracterizou uma zoeaidellacdo bem definida.

Velocity u
[Plana 1)
261

Velocity w
(Flana 1)
127

185

=

-127

Im s*-1]

Figura 4.88 — Campos de velocidade (a) axial ¢éafijencial, de uma geometria similar a
modelada nesta secéo, [CIBER, 2007].

O célculo da radiagéo é indispensavel para coanetbacdo do modelo, vista a diferenca
entre as temperaturas alcancadas pelas chamagal@ne2000 [K]) e a parede da caAmara de
combustdo (~300 [K]). Entretanto um primeiro padswe ser dado sem o célculo do termo
radiativo para economia de tempo e avaliagdo doa@sento ja com o campo de temperaturas
resolvido.

O procedimento sugerido para 0 caso € describgairs

1. Caélculo apenas do escoamento na camara, sem reegéficacdo de méaximas
velocidades, mistura de componentes, visualizagQguedil de Damkohler na camara.
2. Avaliagdo dos modelos turbulentks- £, SST e SSG.

3. Avaliacéo do refino de malha na regido do nebubza@&dentrada de gés.
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4. Calculo multicomponente reativo ha cdmara com oaieode célculo da taxa de reagéo
por quebra de vortices com o esquebawind de interpolacdo do termo advectivo.
Utilizam-se as temperaturas de trabalho do queim@aoca de 323 K) nas condi¢des de
contorno de entrada.

5. Célculo multicomponente reativo na camara com oaioode célculo da taxa de reagéo
misto também com o esquerdawind de interpolacdo do termo advectivo. Utilizam-se
as temperaturas de trabalho do queimador (cer823&) nas condi¢cbes de contorno de
entrada.

6. Caso os perfis de temperaturas e as concentragbeant sido semelhantes nos dois
passos anteriores, seguir com o0 modelo misto ppes$o 8, se ndo o 7.

7. Caso 0 escoamento ndo tenha reagido com o modsto misim com o modelo de
guebra de vortices, entéo recalcular o probleméocme passo 3 e 4, mas iniciando com
temperatura de injecdo dos reagentes e domini@mara em 1300 K, baixar 100 K a
cada solucao que alcancar ao critério de conveiggéliesejado (1e-5~1e-6).

8. Utilizando o campo solugéo do passo 6 (ou 7), icarifa sensibilidade do campo de
temperatura na regido mais proxima do queimadorordicdo térmica de saida,
calculando o termo radiativo. Caso haja modificag@ensideraveis da ordem de mais de
10%, impor uma temperatura média da mistura caleute camara como condi¢cdo de

contorno na condicdo de saida.

A modelagem de camaras e queimadores industriaig n@n problema facil a ser resolvido.
Os estudos de casos simples mostram que coédigoputacionais comerciais ndo sao
ferramentas especificas para estas funcdes, meantralternativas e modelos que se bem
interpretados séo ferramentas de projeto podemnasasidos dos Engenheiros.

A solucdo do escoamento reativo numa camara cata pode levar muito tempo e
mesmo com o0s resultados em maos serd necessapararentacdo para verificar se a solucao

encontrou bons resultados.
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5. CONCLUSOES FINAIS E PROPOSTAS PARA CONTINUACAO DO TRABALHO
5.1. CONCLUSOES

O presente trabalho realizou uma série de simaetag@iméricas em duas camaras de
combust&o. Os dois casos disponibilizam dados ewpetais, possibilitando comparagées com
as simulacgdes realizadas. As modelagens implenmentas camaras mostraram bons resultados
e a analise dos diferentes modelos de turbulénathacdo e de taxa de reagdo quimica traz
conhecimento da simulagéo da combustéo utilizanelcAmca dos fluidos computacional.

A discretizacdo dos dominios calculados em trésedsdes, com as grandezas reais do
problema mostra que o custo computacional é atjoeealém dos problemas relacionados com
os modelos e turbuléncia, radiacdo e taxa de reqgé&uica, condicbes de contorno ainda
agregam-se. Aos problemas de topologia de malld@® simplesmente ao nimero de nés.

O primeiro caso simulado de acordo com o experimeptlizado por Garréton e
Simonin, 1994, teve importancia na visualizacaodifesentes resultados gerados pelos modelos
de turbuléncia utilizados. O modeko- ¢ apresentou melhor robustez e como a literaturarenos
ainda pode ser um bom modelo inicial na modelageroagnaras cilindricas, mesmo com jatos
livres.

O modelo misto de calculo da taxa de reacdo quilbity-Break-Up e Finite Rate
Chemistr’ (Arrhenius), mostrou bom desempenho. As diferengas concentracdes encontradas
nos diferentes perfis analisados podem ser atdluid parametros cinéticos quimicos
especificos, que este trabalho ndo teve por objeetalhar.

A radiagao interfere consideravelmente nos resodtadh camara, especialmente pela
modelagem do problema sem definir uma temperattgscpta na saida, além de observar-se
uma grande diferenca entre a temperatura atingitta gscoamento e a parede. O célculo da
transferéncia de calor por radiagdo no modelo eptasdiferencas consideraveis, conforme a
Fig. 5.1. Pode-se concluir que o modelo atingiwltados satisfatérios, aproximando bem os
perfis experimentais. Entretanto, a condicdo ddaséi problematica, e pode ser solucionada

através da prescricdo de uma temperatura calcalpdeir da média da mistura na camara.
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Figura 5.1 — Campo de temperaturas calculado (@)radiacao (b) sem radiacao.

As analises feitas sobre a modelagem realizadaaso de Garreton e Simonin, 1994,
aplicam-se muito bem em casos de queimadores de f@ncéntricos e caldeiras fumo-
tubulares. A caracteristica do escoamento destalfa é similar a varias outras aplicacbes
industriais. Portanto os resultados e andlisesed=sto sdo uma ferramenta importante para o

inicio de um estudo de caso semelhante, por exemplealdeiras fumotubulares, Fig. 5.2.

Figura 5.2 — Caldeira fumotubular em corte.

O segundo caso simulado neste trabalho apresemt@seoamento diferente do primeiro
caso, inclusive a caracteristica de chama, ap@s#mimenor comprimento com maior diametro.
Trata-se de um queimador similar ao aplicado eivirtas a gas e tem muita similaridade com
gueimadores industriais. \virl imposto no escoamento garante altas taxas derenistiire 0s
reagentes, o que garantiu um bom desempenho dolang&ddy-Break-U’. O estudo de caso

mostrou que a dificuldade de topologia de malhaengbd de calculo € um obstaculo na solugéo
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de um queimador com escoamento tdo complexo. Utnatégfia de solugdo para o caso foi

desenvolvida e pode auxiliar a solucdo de casogleantes. A falha na solugédo do problema
com o modelo misto pode estar vinculada ao refmmélha na regido do queimador, e também
a parametros cinético-quimicos, como se concld pgsrimeiro caso.

A principal deficiéncia da solucéo é a falha narfagdo da zona central de recirculacdo
(ZRC). Na solucéo apresentada por este trabalhficaese que 0s gases quentes estao distantes
do bocal do queimador, enquanto que os dados exgeais mostram uma zona de recirculagao
de gases guentes praticamente junto a saida d4 Bagra5.3. A ZRC é um estabilizador da

chama muito importante para o processo.

r=150mm
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Figura 5.3 — Campo (a) calculado pelo presentaltnale (b) medicdo experimental
[Méier, 2000]

A discussao realizada sobre a solugdo do caso a&,\2€00, é de grande utilidade em
problemas de queimadores com alta intensidade weléncia. Por exemplo, caldeiras de
geracao de vapor, fornos de tratamento térmicbirtas e fornos rotativos.

Um estudo de caso real é apresentado como um exéeproblema de Engenharia, em
gue os conhecimentos adquiridos nos dois primemess puderam ser testados. Trata-se de um
problema com geometria mais complexa que os angsrie@ sem dados experimentais para
validar a solucéo. Por isso deve-se ter um bomemmento do processo de combustao para a
correta modelagem. Uma seqiiéncia de solucéo é gieopara o caso, totalmente baseada nas
andlises feitas para o0s casos anteriores, cond@ees limitacbes, os modelos e as

funcionalidades do programa de mecanica dos fluwdagutacional utilizado.
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Ferramentas de mecanica dos fluidos computacmoaem ser utilizadas para o projeto
de todo tipo de queimadores utilizados, em casosgdgpamentos novos ou atualizacdes de
sistemas em todo o mundo. Estas ferramentas pocltemmizar tempo ao visualizar problemas
de processo além de fornecer solugdes completdmtam

Os beneficios e impactos destas ferramentas nastedsticas da fornalha e sua
performance podem ser muitos, tais como: melhaiafitiéncia energética, reducédo da emissao
de gases toxicos (NOx, CO, SOx), facilitar o us@uergias alternativas, proporcionarem maior
qualidade e robustez ao produto, reduzir tempo eserd/olvimento de um projeto, projetos
melhorados de queimadores, diagndstico mais régédproblemas e opcdes mais amplas de
resposta.

O presente trabalho mostra que a interpretacéooseonhecimento do fenémeno e das
ferramentas de modelagem, pode levar a conclustadas e orientacdes de projeto que nao
condizem com o processo real dentro de uma caneacardbustdo. A andlise detalhada do tipo
de escoamento, da forma da camara e do queimadofgrotha de malha, da modelagem
matematica implementada, e da aderéncia da modelegm o fenbmeno séo tarefas vitais para
a boa solugédo de um caso, ou pelo menos para uarapboximacao.

5.2. PROPOSTAS DE FUTUROS TRABALHOS

Atualmente a disseminacdo de codigos comerciais ntkcanica dos fluidos
computacional vem aproximando cada vez mais o tprojecéanico das simulagdes, portanto é
necesséario um enfoque em solugdes especificaobiemras vinculados a estes cddigos, quando
da solucéo de problemas mais complexos como osapeslos neste trabalho.

Uma série de agdes poderia auxiliar na melhor ceemzéo dos fendmenos fisicos e sua
simulacdo por tais programas. Além de também gereas funcionalidades para o trabalho de
solucéo:

1. Verificar a influéncia dos parametros cinéticosngjuds envolvidos no processo de
combustéo dos casos modelados.

Testar a modelagem dos casos utilizando um mode®du hibrido de turbuléncia.

3. Resolver o problema com outro gas combustivel, @oemplo, Propano-Butano,
validando com casos experimentais também.
4. Testar o uso de uma biblioteca com maior detalhtordareacdo quimica do metano.

Simulagéo do caso apresentado e validagao comiemqreo.
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6. Realizar uma iteracdo entre a solugdo do escoanemtm algoritmo de controle de
fornalha, criando um ambiente de simulagédo readpbracdo, apresentando graficos de
reacoes da caldeira e agOes a serem realizadaspszkdor.

7. Criacéo de curvas de aumento e diminuicdo de texyerda fornalha para interpolacéo

por controladores l6gicos programaveis que contr@quipamentos deste tipo.
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ANEXO A
A.1 EXEMPLO DE REACAO SIMULTANEA HIDROGENIO-IODINA

Um exemplo classico é a reacdo Hidrogénio-lodaalendo ser melhor visualizada no
Apéndice.
K

H, +1, < 2HI (A1)

A taxa de formagédo de HI é entdo afetada por domstantes de taxai,e K;, e é

escrita
Al )= 2K, (H,),) 2K, (HI (n.3)
No equilibrio, a taxa de formacédo de HI é zero, e
2K (H,) (1) — 2K, (HE =0 (A.5)

onde o subindiceq significa as concentragdes no equilibrio. Entdo

K, 3 (HI); _
Ab - %z)m(lz)m =Ke (A-6)

As constantes de reacado a jusante e a montantelaémnadas a constante de equilibrio

baseada nas concentracdBs. J. Esta constante € uma quantidade termodinamécdita como

conhecida. Sendo assim a expressao de taxa pamatbiina
K
d(Hl)dt = 2Kf (HZ)(l 2) - 2Kb(H| )2 = 2Kf (HZ)(l 2) - 2[ %Cj(Hl )2 (A?)

Que mostra uma constante de taxa independente aiepra. Em grande parte dos
problemas, duas moléculas reagentes nédo reagetandénete comoH,e |,, mas reagem por
um dissociamento antes para formar radicais, qt@oeniciam uma cadeia de passos. Este
processo também ocorre na reagdo kg com outro alogenoBr,. Experimentalmente,
[Bodenstein, 1913] encontrou que a taxa de formadeddBr obedece a expressao

d(HBr)  Kgo(H,)(Bry)™
dt  1+K_ [(HBr)/(Br,)]

exp

(A.8)

Esta expressao mostra que HBr esté inibindo syaripriormacao. Bodenstein explicou
este resultado sugerindo que a re&tde Br,era de carater de cadeia e iniciada por um radical
(Br-). Ele prop0s os seguintes passos:

Br, —%—2Br } Passo inicial da cadeia (A.9)
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Br-+H,—2>HBr+H-
H -+Br, —<=HBr + Br - Passo seguinte da cadeia (A.10)

H-+HBr —+>H, +Br-

2Br. —% Brz} Passo de “quebra” da cadeia (A.11)

A energia de ligacéo efBr, é 46 [kcal/mol] e enH, é [104/kcal/mole]. Consequentemente,

acima de tudo a ndo ser em temperaturas muitodeleya dissociacdo d&, sera o passo
inicial.

A.2 TEMPERATURA DE AUTO-IGNICAO

Observa-se que a taxa de reacdo é funcdo da taomperEqQ.1.34, e para baixas
temperaturas a liberagcdo de energia devido a reagfie os reagentes é igual ou inferior a
energia dissipada para o meio, portanto as reagfiggcas continuam a ocorrer lentamente sem
elevacéo da temperatura.

Entretanto, a partir de um certo valor da tempeaatdenominada temperatura de auto-
ignicdo, a energia liberada excede a energia didaipconsequentemente a temperatura se eleva
desencadeando uma variacao abrupta da taxa de reagérendo a combustao.

Semenov realizou uma analise termodinamica dgadgrie um sistema contendo mistura
combustivel-comburente [Bradley, 1972] e [Khitrit9,75], que é esquematizada na Fig. A.1.

Q(+)
Ql-)

| : . T
T‘.: B Tp TP T*

Figura A.1 — Representacdo da analise termodinasecpndo Semenov.

Na Fig. 1.11, tem-se em abscissas a temperaturaigtara combustivel-comburente
contida num recipiente, e em ordenadas os vale&3(qd (J/s), calor trocado por convecgao
através das paredes do recipient@(¢) calor liberado pelas reacdes quimicas que eoomo
interior do recipiente.
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Desprezando os efeitos de radiacao, tem-se paya @¢guinte expressao
Q(-) =h.S(T-T,) (A.12)

considerandd,, S eT,, constanteQ(-) € funcéo linear de T. Pa@¥+) a seguinte expresséo

Q) =hyAexd ~ Forfr v (A3

ondeh, é coeficiente de troca de calor por convecgdo @R)nS € a superficie do recipiente
(m2), T & a temperatura média do sistema (mistura) {K),6 a temperatura da parede do
recipiente (K),h,, a entalpia de reacao (J/kg) e V o volume da nastmg).

Fixada uma temperatura de paredg)( tem-se o ponto onde a réd&) intercepta o eixo
das abscissas e, dada uma concentr@ggg de combustivel na mistura, tem-se a cu#).

As curvas d€)(+) e Q(-) podem se interceptar, por exemplo, em doisgwAte B. Neste caso,

paraT <T, tem-se Q(+)>Q(-) e a mistura se aquece tendentp ®araT, <T <T;, tem-se
Q(-) > Q(+), as perdas superam o calor liberado nas reaghastema tende ao ponto A. Para
T>T,, tem-se Q(+)>Q(-) e o sistema se desequilibragrdegleando a combustad,
corresponde a uma das temperaturas de ignicdo oomemtracaoC, ;. Observa-se que a

temperatura de ignicdo depende da configuracdedpiente e da temperatura da sua parede.

Pode ser visto na Fig. 1.11, que se a temperatargpadedeT, for aumentando
gradativamente, chega-seTg , dnde a reta Q*(-) tangencia a curva Q(+) no p@my esta
temperatural, *¢ maior temperatura de parede para a qual ndoecg@uto-ignicdo. O ponto

CR corresponde a temperatdiada mistura reagente, denominada temperatura dagnitao.

Considerando a condi¢é@o de auto-ignicdo, emTguee T* € a temperatura da parede e

temperatura de auto-ignicdo respectivamente, tem-se
QM- = Q) Q). =% Q0. (A14)
T TodrT TodT T

obtendo-se as igualdades

.y _E, . _ _E% E%
h, S(T TW)_hrpAex;{ AT*)V..hCS_hrpAexp{ RT*)V e (A15)

R . RT7E 7))
A

tem-se entdo um polinémio de segundo grau cujgdola

LN\12
:E_E 1— 4RT, (A.17)
2R 2R E,
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Observam-se na pratica valores g na ordem de 20000 cal/mdl, ~800K e R=1.98

cal/molK. A solugdo passa por uma expansao em bar@nial, onde se despreza o quarto
termo [IPT, 2000]. Chegando ao resultado de
L= ETV’QZ ~ 64K (81

A

T T

w

Conclui-se que a temperatura de auto-ignicdo diftaetemperatura da parede do
reservatorio de algumas dezenas de graus. Franle#&skii realizou uma andlise da auto-
ignicdo mais realista que Semenov, considerand@naiiente de temperatura no interior do
reservatorio.

Os resultados numeéricos obtidos através do modelerank-Kamenetskii apresentaram
concordancia muito boa com os resultados experaiené as conclusdes sao idénticas as
obtidas por Semenov. Detalhes desta abordagem peeteristos em [Khitrim, 1975].

Dada a Eq. 1.84

R E
h,S(T —TW):hrpAexp(— %T*)v (A)19

sabe-se que uma das dependéncias do termo A é deent@cdo da mistura

(A= A(o,C,T,M)), pode-se separar esta dependéncia sendo uma fdagidncentracéo

A= ctef (C) (A.20)
Pela Eq. 1.86
T T =21 (A21)
E
obtém

hCSETV’; = h,ctef (C)exp - Ex (A.22)

E, ., R_.

RT, |1+ —T,

EA

Dados os valores antes citados comumente BaeaE,E, ainda contando cori,,

também como valor pratico [IPT, 2000], tem-se

RT, _ 0l<<1 (A.23)
A
portanto
1 . R_. *Z_VhrpcteE E,
R =1 ETW ST, = h.SR exp@ f (C)ex /?TW (A.24)
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-T2 = ctef (C) ex;{— %T*j (A.25)

Chega-se entdao a conclusdo que considerando uniaranisom certo teor de
combustivel, a funca§C) serd funcédo da pressaf(C) = f(P), portanto € possivel tracar o
gréfico qualitativo da Fig. A.2T* x P para um dado teor de combustivel na mistura,
delimitando a zona de ignicéao,

zona de
1gnig¢ao

P
Figura A.2 — Gréfico qualitativo de temperaturaadéo ignicdo x pressao, para uma dada

mistura de combustivel.

Considerando a mistura com a pressao constantengidf(C) pode variar com a
variacdo do teor de combustivel na mistura. Seja omistura estequiométrica co@(+)est,
calor liberado pelas reacdes quimicas dessa mistieguiométrica, conforme o graficQ(+)
porT para diversos teores de combustivel na mistura.

Se a relacdo estequiométrica combustivel-comburiemtenodificada, mantendo-se a
pressdo constante, é razoavel que a cfva ndo estequiométrica, desloque-se para a direita
Fig. A.3, pois o numero de colisBes entre as mddécreagentes deverd diminuir, reduzindo a
taxa de reacdo para a mesma condicdo de press@mperatura; entretanto existem duas
maneiras para sair da relacédo estequiométricasa@pe

- aumentando o teor de combustivel, obtendo-se ustanairica con@(+) rico;

- diminuindo o teor de combustivel, obtendo-se unsiura pobre cor(+) pobre,

portanto, existem dois teores de combustivel (cunagdo) para uma mesma pressdo e
temperatura de auto-ignicdo, que estabelecem dsdinhe auto-ignicao.
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Q(_) Q{"'Jm Q(+}m‘m est

Figura A.3 — Diferenca qualitativa na liberacaacd®r para diversos teores de
combustivel.

Logo, podem-se obter os graficos das Figs A.4 e ikdpectivament® * em relacdo ao
teor de combustivel, a pressdo constante, e PelEgdo ao teor de combustivel, a temperatura

constante, onde delimitam as zonas de igni¢ao.

§ I
| .
|| |

zona de
igni¢do

_\ /!.‘;. "
| 5___,/

0 (C1) Cest (Ca) % Comb.

4
\
.I\
'

Figura A.4 — Efeito da temperatura na zona de &@mic

P |

[ |

| |

| II
zona de

ignicdo

% Comb.

0 (C) Cest (C2) 100

Figura A.5- Efeito da presséo na zona de ignicao.
A.3 ANALISE TERMICA DO MECANISMO DE PROPAGA(}AO DE C HAMA

A andlise do mecanismo de propagacdo de chama gedeealizada através de um
modelo de propagacao térmica [Bradley, 1972], coméoé apresentado na Fig. A.6, que mostra
a evolugcao da temperatura e concentragao no intliohama.
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: zona de zZona de
1 reagented caquec. l reacio |
(chama)

I
TO - temperatura da mistura reagente

Tp - temperatura dos produtos da
combustao

& - espessura da frente de

| Ty - temperatura de ignicio
| combustao
[

I

Produtos intermediarios

Figura A.6 — Perfil da temperatura e concentragéfvsente de chama [IPT, 2000].

Este modelo analisa as zonas de preaquecimen&reagédo, que sdo separadas pela

temperatura de ignicag . A equagédo de energia para estas zonas é dadexpetssao

or o 0 0 E
C,o—=—|A—T|-—Ic,Tpu)+h Z,exp-—= A.26
P ot ax[ ox j ax("p”) A5 ’{ RTJ (A.26)
N —\— v J -~ o
Variagao no tempo da energia Condugéo Conveccao cOBeguimicas

Sendo u a velocidade dos gases e como visto ambernbe RR=Z,, exp{_ E%T},

. . T, . R
considerando o processo em regime permaneg%te—: 0 e com propriedades constantes, obtém-

se para as zonas de pré-aquecimento e de reagéguaistes expressoes

- zona de preaquecimento: considerando que o chkmatio pelas reacdes é pequeno e o
escoamento unidimensional, a equacao da continelifizal

sendo a equacgao da energia reduzida
0? oT
ﬂyT — PoUeC, 5 =0 (A.28)
sob condi¢cdes
Xx=0->T=T, ,eX:—oo—>aa—T:O (A.29)
X

Segundo [IPT, 2000] a solucao é

u C
T=T,+(T, _To)eXF{ 030 : X) (A.30)
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- zona de reacdo: a equacao da continuidade parstarancombustivel podera ser escrita

na forma

5 —
Uy 00N = Irrdx =I1d (A.31)
0

Onderr é ataxa de reacdo média e n é a fracdo de camddugie participa das reacdes, na
mistura e a espessura da zona de reacgao (frente de chadmajteAse ainda que o gradiente
da temperatura na zona de reacéo seja constante,

or _Te T

A.32
OX o ( )
para x igual a O a partir da Eq. 1.100
oT Up00C,
— = T -T A.33
) (.32)

Como resultado final da combinacgéo das trés ultiroaslicbes chega-se que
— [1(T.-T
U, -1 irr Eigl (A.34)
Po \ Cp ni T —T,

- se a frente da chama for estacionaria, a sua deldeide deslocamento em relacdo a

Conclui-se que:

mistura reagente € o propng = S, (velocidade da chama laminar).

- a velocidade da chama laminar é, portanto, propoatia raiz quadrada da taxa de
reacdo media e a relagdo da condutibilidade térpetacalor especifico da mistura.
- atemperatura da mistura reagente To influi na ésatpra dos produtos da combustéo e

na velocidade da chama, vide Eq.1.100 e na Tab. 1.3

Tabela A.1 — Valores de velocidade e temperaturehdenas dadas temperaturas iniciais, [IPT,
2000].

Mistura T, (K) | T (K) | u,(cm/s)
CH, -0,, contendo 62,5% dal, 346 2420 85
383 2450 89
463 2465 97
539 2490 106

A.4. LIMITES DE EXPLOSAO E CARACTERISTICAS DE OXIDA CAO DE
HIDROCARBONETOS

Os hidrocarbonetos de maior ordem, particularmend@gmo e acima deste, queimam

mais lentamente que hidrogénio, mas sédo conhegidodormar moléculas metaestaveis que
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foram importantes ao explicar os limites de explodé hidrogénio e monoxido de carbono. A
existéncia destas moléculas metaestaveis torndvpbssgplicar qualitativamente o limite Unico
de explosdo dos hidrocarbonetos complexos e gaobahecimento dos mecanismos de
oxidagéao.

Misturas de hidrocarbonetos e oxigénio reagem maittamente a temperaturas abaixo
de 200°C; com o aumento da temperatura uma vasedadcompostos contendo oxigénio

comeca a se formar. Com o aumento posterior aiadeemperaturaCOe H,O comegam a
predominar nos produtosk,O, (peroxido de hidrogénioloH,O (formaldeido),CO,, e outros

compostos comecam a aparecer. A 300-400 [°C] umfrtdua comecga a aparecer, que é seguida
por uma explosdo. Geralmente a presenca de aldeideslada.

Defini-se uma explosdo de gas como um processaaaagcombustdo de uma nuvem
pré-misturada gasosa combustivel-oxidante que aamsacremento rapido de pressao. Pode
ocorrer tanto em areas confinadas como em areassibe

Quando uma nuvem inflamavel é ignitada, a chama pedpropagar de dois modos
diferentes: deflagracao e detonacao.

A deflagracao é definida em velocidades subsérécagelacdo ao gas nao queimado
imediatamente a frente da chama, o qual estard ewim@anto por acdo dos produtos de
combustdo em expansdo. Na deflagracdo a velocidadshaima varia de alguns metros por
segundo até 50 a 100 [m/s] em relagdo a velocidalde

A detonacdo ndo requer confinamento para se progagalta velocidade, é definida
como uma onda de combustéo supersonica.

Em temperaturas de 300-400 [°C] e ainda um pouwimaa reagOes explosivas em
misturas de hidrocarbonetos e ar podem ocorrefcElimhites de explosédo de hidrocarbonetos

podem ser representados na Fig. A.7.

Explosio

Metano
Etano
Propano

Reagio estavel
300 400
Temperatra [C]

Figura A.7 — Regibes de oxidagao e explosédo pgumalhidrocarbonetos.




164

Espera-se a diferenca de valores e formas enteraas da figura, pois moléculas mais
complexas tenderdo a quebrar mais rapidamentemafaradicais que promovem reagao rapida.
A forma da curva de propano sugere que reacOesaeiace ramificadas sdo possiveis em
hidrocarbonetos. Pode-se concluir que os mecanisioopropano devem ser diferentes da
reacaoH, - O,.

Hidrocarbonetos exibem certas caracteristicas rempatais de combustdo que sao
consistentes com as curvas de limite de explo&las$man, 1977], valendo listar:

1. Exibem intervalos de indugc&o que séo seguidos partaxa de reacdo muito rapida.
Abaixo de 300°C estes intervalos séo de ordem dmdtem e acima de 400°C, sao da
ordem de 1 segundo ou uma fragcédo deste.

2. A taxa de reacdo dos hidrocarbonetos € inibidaerioehte adicionando uma
superficie (por isto uma parte importante do mesraaide reacdo deve ser do tipo de
radical livre)

3. Grupos de aldeidos formam-se e tém grande influé8éia aceleradores e diminuem
atrasos de ignicéao.

Encontram-se as chamadas chamas frias, exceto pagtano e etano.

Exibem coeficientes de temperatura negativos pxiade reacao.

Ignicdo de dois estagios é observada e estd re#atdp talvez, ao fendbmeno de
chama fria.

7. Explosao ocorre sem pré-aquecimento consideraxplo®io em cadeia ramificada,
sem aumento de temperatura permanente) e usualo®re passando da regido 1
para 2 na Fig. 1.18. Explosdes ocorrerdo em ovdgi6es, mas as reacdes sédo téo

rapidas que nao € possivel dizer se elas se auaz@n ou nao.

A.5. AVALIACAO DA ALTURA DA CHAMA A PARTIR DE JATOS GASOSOS A
PARTIR DA TEORIA CINETICA

A teoria cinética prevé que na difusdo moleculdeslocamento médio de uma molécula é dado
por

¥ 2
Lox_ 35

ondeT" é o coeficiente de difusdo¥* é a média ao quadrado do deslocamento das pasticul
numa determinada direcdo no tempo t. Entdo pam@aesb comprimento de chama, usa-se a

equacao a partir da teoria cinética na forma iaiggr
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£2 = 2It (A.36)
onde&£? é a média dos quadrados do deslocamento das raslécpartir de algum lugar devido
a difusdo durante o tempo t. O comprimento de ch@aassumido como local onde um ponto no
eixo do escoamento onde a combustdo é completafengidade média de penetragdo do ar
dentro do combustivel é aproximadamente igual mo(peoporcional ao raio mais exatamente)
do tubo do queimador. Como uma aproximagaa constante, tal que o tempoo tempo

necessario para completar o processo de difus@e € @ tempo que um elemento de gas escoa
a partir da base do queimador para a ponta da chantado por

t= e (A.37)
u
segue-se que ja que=r,;, entdo
_fu_Q (A.38)
Yer = or T om '

onde Q é a vaz&do volumétrica. Este resultado é signifiapois prevé que para uma chama

laminar de difusdo a altura é proporcional somantazao volumétrica do gas, também auxilia
na resposta para jatos turbulentos de combustivel.

Para o caso turbulento, 0 mesmo embasamento podgilzado exceto que ao invés de
difusdo molecular a difusividade turbulerda é utilizada e uma proporcionalidade similar a

equacao (A.38)

Yeo = ~—— (A.39)

sendoe ~ I(u'z)y2 , onde | é a escala de turbuléncia e é proporcamaiametro do tubo (ou raio

do tubo) e(F)y2 a intensidade de turbuléncia, que é aproximadamenbporcional a
velocidade média no eixo, ou
g~ru (A.40)

combinando as duas ultimas equacdes, (A.39) e JA.40
YeL ~ =~ (A.41)

Este resultado mostra que a altura de uma chaimalénta é proporcional ao raio de abertura do
bocal do queimador, somente.
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A.6. APROXIMACAO DA ORDEM DE GRANDEZA E RELACOES EN TRE
VELOCIDADE TURBULENTA E LAMINAR DE CHAMA

Damkohler explica que teorias de transferénciasatte fornecem a chama laminar
/1 1/2
S ~|— (A.42)
PCp
onde A é a condutividade térmica. Sendo o niumero de Rrdefinido como aproximadamente
1

pi Pr= pi C;u :% =v=a.. S =v'? (A.43)
P P

Todo este raciocinio foi desenvolvido, pois o adefite de troca ou viscosidade

turbulenta 4, tem significado fisico em mecénica dos fluidos.r Bimilaridade, entdo

Damkohler escreve

% - (%jl 2 (A.44)

Que essencialmente assume que ndo existem outritss efle outras variaveis que
aparecem da teoria térmica da propagacdo de ctemnak. Schelkin expandiu este modelo

assumindo
ﬂ, 1/2
S -~ [—L} (A.45)

onde z. é o tempo de rea¢do. Assumiu-se que no caso émtbuéxiste uma contribui¢cdo ao

transporte térmico dos movimentos moleculares lareg (1, ) e a movimentos turbilhonares

s, -/ ”%ﬂ - {[f—]{l{%ﬂ} (A46)

S, = s{u [ﬁﬂ (A.47)

(4;) e escreveu

ou

A

Uma caracteristica € que o tempo de reacdo é afgiad turbuléncia. Os tempos de
reacao podem ser representados por

(A.48)



167

onde d € a espessura da chama (na realidade swspéa zona de reacdo). Esta aproximacao
considera que a zona de reagao possa se estenchsoaturbulento. Conceitualmente considera

S, sendo a medida da cinética quimica sozinha. Coew@essoes para segue-se que

S,

S
ol (A.49)
SL 1% /

d,

por eliminacdo algébrica
STdT — SLdL (A.50)
& 1%

Dados experimentais em chamas laminares mostram que

ELET (A.51)
1%
entao
S ~ S ~10 (A.52)
& 1%

tal que S; deve ser determinado a partir da espessura deachanulenta e difusividade
turbulenta.



