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RESUMO

A simulacdo numérica de chamas turbulentas é ainda hoje um desafio para as praticas de
mecanica dos fluidos computacional. Compreendendo que as abordagens numéricas mais
completas e realisticas atualmente disponiveis podem ser computacionalmente proibitivas,
diversos modelos vém sendo desenvolvidos com o objetivo de reproduzir os fenémenos
envolvidos na combustdo de uma forma simplificada, mas ainda fisicamente consistente. Este
trabalho é, portanto, dedicado a comparagao de diferentes modelos de fechamento para a
turbuléncia baseados nas equacoes de Navier-Stokes em médias de Reynolds e de modelos
para simplificacdo da cinética quimica baseados no conceito de flamelets, com e sem a
modelagem da radiacao térmica, esta ultima através do modelo de soma-ponderada-de-gases-
cinzas. Para tanto, na primeira parte do presente trabalho sdo comparados seis modelos de
turbuléncia na solugdo de um jato turbulento de propano, ndo reativo e isotérmico,
circundado por uma corrente paralela de ar, quanto a sua eficiéncia na predi¢do dos valores
médios da velocidade longitudinal e transversal, fracdo maéssica de propano e massa especifica
da mistura. Os modelos sdo o k-¢ Padrao (empregado na sua versdo original e com mais duas
modificagoes nas suas constantes conforme propostas encontradas na literatura), o k-¢
Realizable, o k-w Padrdo e o k-w Shear-Stress Transport. Um dos modelos de melhor
desempenho é entdo usado na simulagdo de uma chama turbulenta nao pré-misturada de
metano/hidrogénio/nitrogénio circundada por um escoamento coaxial de ar de baixa
velocidade, no qual sao entdo comparados os modelos para reducdo da cinética quimica
baseados no conceito de flamelets, o Steady Laminar Diffusion Flamelet (SLDF) e o
Flamelet-Generated Manifold (FGM), tendo os seus resultados comparados aos dados
experimentais para os valores médios da velocidade longitudinal, fracdo de mistura,
temperatura e fracbes massicas das espécies quimicas. Dentre os modelos de turbuléncia
avaliados, é observado que as duas versoes ajustadas do k-¢ Padrdo e o k-w Padrao se
mostraram com melhor concordancia em relagdo as medigoes experimentais do que os demais.
No presente estudo é também avaliada a consisténcia dos dados experimentais reportados e
uma discrepancia é identificada neste jato, mas que, conforme verificado, ndo compromete a
comparagdo dos modelos aqui proposta. Na solugdo do escoamento reativo, o modelo SLDF se
mostrou com resultados bastante proximos aos resultados experimentais (exceto para o NO),
sendo aprimorados ainda mais com a inclusao da modelagem da radiagao térmica, sobretudo
para regides mais distantes do bico injetor do combustivel, apdés o pico de temperatura da
chama. O modelo FGM, contudo, apresentou resultados muito aquém dos esperados,
sobretudo para as fragdoes massicas das espécies quimicas, mesmo utilizando malhas com nivel
de refinamento muito maior e com o teste de diversas combinacoes de espécies para a
variavel de progresso da reagao, e no qual a inclusdo da radiacdo na modelagem também nao
trouxe beneficios perceptiveis. Todas as simulagées numéricas foram realizadas empregando o
cbédigo comercial ANSYS Fluent, versao 15.0.0.

Palavras-chave: combustdao ndo pré-misturada turbulenta; modelos de turbuléncia RANS;

Steady Laminar Diffusion Flamelet; Flamelet-Generated Manifold.
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ABSTRACT

The numerical simulation of turbulent flames is still a challenge for today's computational
fluid dynamics practices. Understanding that the most complete and realistic numerical
approaches available today may be computationally prohibitive, several models have been
developed in order to reproduce the phenomena involved in combustion in a simplified, but
still physically consistent, way. Therefore, this work is dedicated to compare different models
for turbulence closure based on the Reynolds-averaged Navier-Stokes equations and models
for simplification of the chemical kinetics based on the flamelet concept, with and without
thermal radiation modeling through the weighted-sum-of-gray-gases model. Thus, in the first
part of the current work six turbulence models are employed to solve a turbulent non-
reactive isothermal flow, a propane jet surrounded by a parallel stream of air. The models are
compared through their effectiveness in predicting the mean values of longitudinal and
transversal velocities, propane mass fraction and mixture density. The models are the
Standard k- (employed in its original version and with two modifications according to
proposals found in the literature), the Realizable k-¢, the Standard k-w and the Shear-Stress
Transport k-w. One of the best performing models is then used to simulate a turbulent non-
premixed flame of methane/hydrogen/nitrogen surrounded by a low-velocity air coflow, in
which are compared the models to reduce the chemical kinetics based on the flamelets
concept, the Steady Laminar Diffusion Flamelet (SLDF) and the Flamelet-Generated
Manifold (FGM), being the numerical results compared to the experimental data for the
mean values of longitudinal velocity, mixture fraction, temperature and species mass
fractions. Among the six turbulence models evaluated, it is observed that the two adjusted
versions of the Standard k-e and the Standard k-w showed better agreement with the
experimental measurements than the other models. In the current study it is also evaluated
the consistency of the reported experimental data and a discrepancy is identified, which, as
verified, does not compromise the models comparison here proposed. In the solution of the
reactive flow, the SLDF model showed results very close to the experimental results (except
for NO), being further enhanced with the inclusion of the thermal radiation modeling,
especially for regions far from fuel nozzle, after the peak of temperature of the flame. The
FGM model, however, showed results far below the expected, especially for the mass fractions
of chemical species, even using meshes with much higher refinement level and testing of
various species combinations for the reaction progress variable. The inclusion of the radiation
modeling did not brought noticeable benefits. All the numerical simulations were performed

employing the ANSYS Fluent version 15.0.0 commercial code.

Keywords: turbulent non-premixed combustion; RANS turbulence models; Steady Laminar
Diffusion Flamelet; Flamelet-Generated Manifold.
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1 INTRODUCAO

A maior parte da energia consumida mundialmente é provida pela queima de
combustiveis, sejam eles ou nao de origem féssil. E apesar do rapido desenvolvimento de
fontes alternativas, a producgdo de energia a partir da combustao ainda devera prevalecer ao
longo das proximas décadas, uma vez que, de acordo com estatisticas de produgao mundial de
energia da Agéncia Internacional de Energia (IEA — International Energy Agency), nao é
percebida uma mudanca nessa tendéncia, como pode ser observada na Figura 1.1 para a

evolugao das fontes primarias de energia mundiais ao longo das tltimas décadas.
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Figura 1.1 — Fontes priméarias de energia mundiais ao longo das tltimas décadas
(a unidade toe é definida como a energia equivalente a uma tonelada de dleo, i.e., 1 toe = 41,87 10° J)
[adaptada de International Energy Agency, 2015, p. 6]

O Brasil, privilegiado em fontes hidricas, teve 65,2% de sua energia elétrica obtida a
partir das forcas da dgua no ano de 2014 [Empresa de Pesquisa Energética (Brasil), 2015, p.
16], tornando-o quase uma exce¢gdo no panorama mundial. Contudo, em relagdo ao
suprimento priméario de energia, a situacdo nao é muito diferente daquela no restante do
planeta, ou seja, a maior parte das fontes primarias brasileiras esta relacionada a combustao,
conforme pode ser visto na divisdo das fontes domésticas nacionais, de acordo com a Figura
1.2.

O consumo de energia estd certamente ligado ao nosso modo de vida, afetando
aspectos relativos ao avanco tecnolégico e de mobilidade, influenciando diretamente o
conforto e a qualidade de vida humana. Nesse ambito, a combustdo turbulenta de chamas
nao pré-misturadas é certamente a mais encontrada na maioria das aplicagGes, sobretudo as
industriais, uma vez que permite um controle significativamente mais facil do que as chamas

pré-misturadas.
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Figura 1.2 — Fontes primarias domésticas de energia no Brasil em 2014
[adaptada de Empresa de Pesquisa Energética (Brasil), 2015, p. 24]

Apesar da complexidade teérica envolvida na combustéo turbulenta, a participagdo da
turbuléncia em conjunto com as reagbes quimicas costuma ser muito vantajosa para estas
finalidades praticas, promovendo a mistura dos reagentes e o transporte de calor de forma
bastante eficiente, uma vez que a difusdo turbulenta é muito maior que a molecular. Devido a
tais dificuldades tedricas, a combustdo turbulenta foi estudada quase que exclusivamente de
forma empirica ao longo de muitos anos. Avancos tedricos significativos no seu entendimento
vieram somente no final dos anos 1970, através da simulagdo numérica, amparados em boa

parte pelo avango na computacao [Law, 2006, p. 474].

1.1  Motivagao

A simulac¢do numérica de chamas turbulentas é ainda hoje um desafio para as praticas
de mecénica dos fluidos computacional (CFD - Computational Fluid Dynamics), apesar dos
avancos na computacao observados nas tultimas décadas, tornando os modelos numéricos mais
completos e realisticos praticamente proibitivos para até mesmo pesquisas cientificas. Em
conjunto a isso, o desenvolvimento de tecnologias mais eficientes e menos poluentes nos
processos de combustao tem se tornado uma exigéncia cada vez mais intensa e presente.

Na indtstria ha uma tendéncia para tornar o ciclo de desenvolvimento de novos
produtos cada vez mais curto e mais eficiente, ciclo esse que pode compreender uma
combinacao de experimentos e simulagbes numéricas. Experimentos, por sua vez, costumam
exigir muito dinheiro e tempo na sua realizagdo, o que tem tornado as praticas CFD cada vez

mais visadas.



Compreendendo que os modelos numéricos mais realisticos para a combustao
turbulenta podem levar a metodologias muito dispendiosas computacionalmente, como fazer
com que eles sejam acomodados em cédigos CFD ainda praticos, mas ainda mantendo a sua
consisténcia fisica e de uma forma que haja pouco sacrificio da qualidade dos resultados? Esta
questao nos leva entdo a uma série de modelos tedricos que visam reproduzir os diversos
fenémenos envolvidos na combustdo de uma forma simplificada, mas ainda fisicamente
coerente.

A compreensdo tedrica da combustdo nao é uma tarefa facil, uma vez que nela esta
compreendida uma grande diversidade de fendmenos fisicos, ligados uns aos outros de uma
forma bastante complexa, sobretudo na combustdo turbulenta. Ademais, ao analisar os
resultados de uma simulagdo numérica, é dificil determinar a contribuicido de cada submodelo
(ou combinagdo de submodelos). Sendo assim, pode ser muito vantajosa a validagdo de cada

modelo ou submodelo tedrico de forma isolada, separando-os o quanto possivel.

1.2 Revisao Bibliografica

Tendo em vista que é praticamente proibitiva a utilizacdo dos modelos mais completos
na solucdo em escala real da combustao turbulenta, o presente trabalho é, portanto, dedicado
a avaliacdo de diferentes modelos de turbuléncia e de abordagens para simplificacdo da

cinética quimica na solucao numérica de chamas turbulentas nao pré-misturadas do tipo jato.

1.2.1 Modelagem da Turbuléncia em Escoamentos Reativos

A turbuléncia por si s6 estd longe de ser plenamente compreendida, sendo
provavelmente um dos problemas nao resolvidos mais significativos na fisica classica.
Contudo, uma vez que a turbuléncia estd presente em praticamente todas as aplicagdes de
engenharia que envolvam escoamentos, existe uma necessidade de resolvé-la, mesmo que
através de solugoes preliminares, denominadas modelos de fechamento.

Os modelos fechamento da turbuléncia partem das equacbes de Navier-Stokes,
tomando-as como base até certo ponto, mas introduzindo hipdteses para a modelagem de
alguns dos termos, suportadas por argumentos dimensionais e empirismo. A evolucdo destes
modelos alcancou um sucesso expressivo na solucao de problemas de engenharia, pelo menos
enquanto eram empregados apenas em escoamentos sem a presenca de reagées quimicas.

A combustao turbulenta introduziu um novo desafio as técnicas CFD. A mistura entre
combustivel e oxidante acontece a nivel molecular, em uma escala muito menor que a faixa
dos diferentes tamanhos das estruturas da turbuléncia. Assim, ao mesmo tempo que a
turbuléncia promove a mistura entre os reagentes, de fato, as reagdes se dao apenas nos
intersticios dos menores vortices do escoamento. As previsdes mais otimistas estimam que em

problemas reais a solucdo de todas estas diversas escalas dos escoamentos turbulentos



reativos s6 acontecerd daqui a algumas décadas [Pope, 2013]. Além disso, a turbuléncia
apresenta um comportamento transiente e nao deterministico, portanto, qualquer técnica
CFD que se proponha a resolver por completo o fenémeno deveré ser transiente, mesmo que
0 escoamento seja estacionario.

Ao lidar com escoamentos turbulentos existem diferentes vias matematicas e
computacionais pelas quais pode ser abordado o fenémeno. Nos escoamentos reativos a
abordagem baseada nas equagdes de Navier-Stokes em médias de Reynolds (RANS -
Reynolds-Averaged Navier-Stokes equations) é ainda bastante difundida, apesar de
disponiveis metodologias mais avancadas, como a simulagao de grandes escalas (LES - Large-
Eddy Simulation) ou a simulagdo numérica direta (DNS - Direct Numerical Simulation). A
abordagem RANS oferece um bom compromisso entre custo computacional e fidelidade dos
resultados, o que permite sua utilizacdo em problemas mais complexos.

Contudo, dentro da abordagem RANS existe uma grande variedade de modelos de
fechamento para a turbuléncia, e nos quais em cada um deles pode haver ainda a
possibilidade de realizar outras modificacbes, como nos valores de suas constantes. Esta
diversidade de modelos e modificagoes se fazem justificaveis tendo em vista o fato de a
turbuléncia ndo ser um fenémeno universal, e fortemente dependente das condigoes de
contorno iniciais dos problemas [George et al., 2001]. Sendo assim, para que sejam obtidos
resultados satisfatérios quanto a sua fidelidade é preciso antes avaliar as melhores
alternativas disponiveis nos modelos.

No presente trabalho, para a comparacdo dos modelos de turbuléncia RANS foi
escolhido como referéncia um jato livre nao reativo e isotérmico de propano circundado por
um escoamento coaxial de ar. O caso escolhido foi conduzido experimentalmente no Sandia
Turbulent Diffusion Flame Facility [Schefer et al., 1986 e 1987; Schefer e Dibble, 1986 e 2001;
Dibble et al., 1987], fazendo parte como um dos casos de referéncia para o International
Workshop on Measurement and Computation of Turbulent Nonpremized Flames [Sandia
National Laboratories|. Desde que seus resultados foram disponibilizados, o caso tem sido
explorado numericamente em uma série de trabalhos, geralmente com o objetivo de validar
novos modelos numéricos desenvolvidos ou na comparacdo de diferentes modelos ja
existentes. Estes trabalhos sao revisados brevemente a seguir.

O primeiro estudo numérico no qual foi empregado este caso foi o de Gouldin et al.,
1986, com praticamente a mesma equipe que conduziu o experimento. Os autores
empregaram um modelo similar ao modelo k-¢ Padrao, mas mais sofisticado, que consistiu de
equagoes de transporte para as velocidades médias, a fracdo maéssica média de propano, as
componentes das tensdes de Reynolds, a varidncia da fracdo massica de propano, os fluxos
escalares e as taxas de dissipagdo da energia cinética turbulenta e da fragdo massica de
propano. Também sao notaveis no seu modelo de turbuléncia as constantes utilizadas
(C.,=145,C.,=190e C_5 =1,45), levemente modificadas em relacdo aos valores padroes

£

do modelo k-¢ Padrao (C
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1 =144, C., =192 e C.; =tanh|v/u|), como proposto por



Launder e Spalding, 1972. Os autores apresentam os resultados ao longo da linha central e
em z/D = 30 para a velocidade longitudinal, sua flutuagdo e a fragdo maéssica de propano.
Os perfis axiais parecem bastante consistentes com os dados experimentais. Contudo, os
perfis radiais em z/D = 30 mostram alguns desvios significativos, especialmente para a
fracdo maéssica de propano.

Chen, 1987, empregou um modelo condicional de segunda ordem comparando a
combinacao de quatro funcgoes de densidade de probabilidade compostas distintas. O autor se
focou nos resultados para a velocidade longitudinal, a fracdo méssica de propano e sua
intermiténcia, v, sendo esta ultima definida como a fragdo de tempo que a fracdo maéssica de
propano é maior que um limite préoximo de zero. Os resultados obtidos com cada uma das
quatro fungoes de densidade de probabilidade empregadas sdo apenas levemente diferentes.

Morgans et al., 1999, por sua vez, compararam a eficicia do modelo k-w Padréo, na
época recentemente revisado por Wilcox, em 1998, contra o modelo k-¢ Padrdo, com os
valores padrdes para as constantes e com a modificacdo proposta por Morse, 1977, e Pope,
1978. Os autores avaliaram apenas a velocidade longitudinal média e a energia cinética
turbulenta. Nas suas simulagbes, o modelo k-w Padrao se mostrou muito superior ao modelo
k- Padrao sem modificagoes, mas no maximo tao bom quanto o modelo k-¢ Padrao ajustado
conforme proposto por Pope, 1978.

Imine et al., 2005, empregaram o modelo k-¢ Padrao com os valores padroes para suas
constantes, mas com a inclusdo de uma nova equagdo de transporte para a varidncia da
fracdo maéssica de propano. Os autores investigaram trés casos diferentes de escoamentos de
massa especifica varidavel, e para o escoamento de propano-ar no artigo sdo apresentados
apenas os resultados para a variancia da fracdo maéssica de propano. De uma forma geral, os
autores concluiram que é evidente a mé concordancia entre os resultados numéricos e os
experimentais, o que eles atribuem ao fato de o modelo k-¢ Padrao ser um modelo de
turbuléncia isotrépico, de forma a causar uma superestimacgdo na varidncia da fracdo maéssica
de propano. Gharbi et al., 1996, p. 1879, observaram esse mesmo comportamento na
simulacdo de outros jatos turbulentos de massa especifica varidvel, e concluiram que a
anisotropia ndo é bem prevista com os modelos k-¢ tradicionais.

Olivieri et al., 2011, compararam os resultados de duas abordagens. O primeiro, um
modelo k- com a inclusdo de uma nova equagdo de transporte para a intermiténcia da fragao
massica de propano, desenvolvido por Cho e Chung, 1992, e com as constantes do modelo
conforme Alvani e Fairweather, 2008. J4 o segundo, um modelo para as tensoes de Reynolds,
também com a inclusdo de uma nova equagdo de transporte para a intermiténcia da fragdo
massica de propano, baseado na combinacao e extensdo dos modelos de Jones e Musonge,
1988, e Savill, 2002. Ambas as abordagens foram acopladas a solugoes de funcdes de
densidade de probabilidade para varidveis escalares. Os autores compararam os valores
numéricos e experimentais dos perfis radiais, para diversas distancias medidas a partir da

saida do bico injetor de propano, para a velocidade longitudinal e sua variancia, para a fragao



massica de propano e sua varidncia, e para as tensoes cisalhantes e a intermiténcia da fracao
maéssica de propano. O modelo Reynolds stress-y se mostrou claramente superior ao modelo
k-e-y.

Uma simulagdo LES é devida a Gilliland et al., 2012, com a incorporacao de uma
equagdo de transporte para a intermiténcia da fragdo maéssica de propano. Os resultados
mostraram boa concordancia com os valores experimentais, contudo, sdo apresentados apenas
os resultados para a fracdo massica de propano, sua variancia e intermiténcia.

Nao foi encontrado na literatura disponivel trabalho que apresente uma comparacao
ampla, sistematica e quantitativa dos modelos de fechamento para este problema. Além disso,
os trabalhos revisados apresentam os resultados para apenas algumas varidveis medidas

experimentalmente, e na maioria deles para poucas posigoes.

1.2.2 Modelos Baseados no Conceito de Flamelets

Em relacao a parte reativa do escoamento, uma alternativa reside no conceito de
flamelets. Modelos nele baseados assumem que uma chama multidimensional pode ser vista
como um conjunto de estruturas de chamas laminares quase unidimensionais, denominadas
flamelets. Cada flamelet é submetido as condigdes locais do escoamento, resultando na sua
convecgao e no seu estiramento, contudo, mantendo sua estrutura interna preservada.

Esta abordagem permite a separacdo da interacao entre as reagdes quimicas e o campo
do escoamento. Dessa forma, a estrutura local da chama pode entdo ser descrita por
parametros locais do escoamento somente, usualmente a fragdo de mistura, em conjunto com
alguma outra variavel que consiga contabilizar o afastamento da condi¢do de equilibrio
quimico ou que rastreie a posicao de reacao da chama.

Sendo assim, a estrutura laminar dos flamelets pode ser pré-calculada e tabulada em
um banco de dados, contendo os escalares reativos mais importantes, parametrizados por um
pequeno numero de varidveis de controle. Uma vez conhecidos os valores destes parametros
no escoamento, as quantidades termoquimicas podem ser recuperadas do banco de dados.

Esta visdo foi primeiramente proposta por Williams, 1975. Mais tarde, Liew et al.,
1981, propuseram a utilizacdo de perfis obtidos a partir de chamas ndo pré-misturadas
laminares na solugao dos valores médios em chamas turbulentas. As equacbes para descrever
a estrutura dos flamelets foram pela primeira vez propostas por Peters, 1980, e Kuznetsov,
1982, de forma independente. Desenvolvimentos subsequentes tornaram esta metodologia
uma ferramenta poderosa e bastante popular entre os pesquisadores na area da combustao.

O sucesso do conceito de flamelets fez também que surgisse uma série de variagdes nos
modelos. Este trabalho é entdao dedicado a dois deles, o SLDF (Steady Laminar Diffusion
Flamelet) e o FGM (Flamelet-Generated Manifold).

O SLDF foi formalizado por Peters, 1984, alguns anos apds ter proposto o

equacionamento que descreveria a estrutura dos flamelets. Desde entdo tem sido aplicado, na



sua forma original ou com pequenas modificacbes, na solucdo de escoamentos reativos
diversos, para chamas laminares ou turbulentas. Em relagdo a chamas nao pré-misturadas
turbulentas, alguns dos exemplos de pesquisas a ele relacionadas sdo os trabalhos de Lentini e
Puri, 1995, Sanders et al., 1997, Pitsch, 2000, Coelho e Peters, 2001, Wen et al., 2003,
Claramunt, 2005, Hossain e Malalasekera, 2005, Yilmaz et al., 2005, Odedra e Malalasekera,
2007, Lee e Choi, 2009, Ravikanti et al., 2009, Emami e Fard, 2012, e Ziani et al., 2013.

O desenvolvimento do modelo FGM, contudo, é menos ordenado, tendo propostas
similares sendo apresentadas por pesquisadores diversos em um curto espaco de tempo. Por
exemplo, a fim de determinar a propagacdo da chama e altura de levantamento na
combustao de jatos turbulentos de metano, Miiller et al., 1994, combinaram o conceito de
flamelets com a teoria da equagdo G (de propagacao da frente de chama), esta ultima uma
formulagdo desenvolvida inicialmente para a combustdo pré-misturada. Mais adiante, no ano
2000, dois grupos distintos, trabalhando independentemente, propuseram uma evolugdo de
outras técnicas de reducdo automatica da cinética quimica, como o Intrinsic-Low
Dimensional Manifold (ILDM), de Maas e Pope, 1992, e o préprio SLDF. Os modelos
desenvolvidos sdo similares, mas receberam nomenclaturas distintas, um deles como Flamelet-
Generated Manifold (FGM) [van Oijen e de Goey, 2000] e o outro como Flame Prolongation
of the ILDM (FPI) [Gicquel et al., 2000]. Por fim, Pierce, 2001, com o objetivo de melhorar a
predicdo da altura de levantamento e da ignicdo e extingdo de chamas nao pré-misturadas,
combinou o modelo SLDF com a teoria da equagdo C (do conceito de progresso da reagao),
denominando o seu modelo como Flamelet-Progress Variable (FPV), trabalho que s6 veio a
comunidade cientifica na forma de artigo alguns anos depois [Pierce e Moin, 2004].

Alguns dos exemplos das pesquisas nas quais foi empregado o FPV na solucdo de
chamas nao pré-misturadas turbulentas sdo os trabalhos de Pitsch e Thme, 2005, Cecere et
al., 2007, Zhouqin et al., 2010, e Coclite et al., 2015a, tendo somente este tltimo empregado a
abordagem RANS. A maioria dos trabalhos com o FPV utiliza a abordagem LES. Os
trabalhos nos quais foi empregada a designagdo FGM ou FPI, contudo, tém majoritariamente
se concentrado na modelagem de chamas totalmente e parcialmente pré-misturadas, para as
quais o modelo foi originalmente proposto. Sua utilizacdo na combustdo completamente nao
pré-misturada é bem mais ocasional, tendo como alguns exemplos os trabalhos de Verhoeven,
2011, Verhoeven et al., 2012 e 2013, e Hoerlle, 2015, na investigacao de chamas laminares, e
os de Bekdemir, 2008, e Bekdemir et al., 2009a, 2009b e 2011, para jatos de diesel na forma
de spray.

Em vista desta diversidade de nomenclaturas para modelos similares, no presente
trabalho foi escolhida a designagao utilizada no cédigo CFD comercial empregado (ANSYS
Fluent), ou seja, Flamelet-Generated Manifold (FGM), apesar de nao ser integralmente igual
a nenhum dos modelos acima citados. Essa variacdo entre os modelos é tratada brevemente

na Secao 2.5.4.



1.2.2.1 Estudos Comparativos entre os Modelos SLDF e FGM

Os estudos nos quais foram confrontados estes dois modelos, o SLDF e o FGM, sao
ainda bastante escassos. O primeiro deles foi o de Pierce, 2001, no qual os modelos foram
comparados na simulagdo LES de um jato de metano em um combustor com configuracao
coaxial. No trabalho ¢é facilmente observada uma vantagem do FGM sobre o SLDF na
solugdo do caso sob investigacdo, prevendo de forma significativamente melhor a
concentracao das espécies quimicas e a posicdo da chama, tendo o SLDF se aproximado a
solucdo obtida com um modelo de cinética quimica rapida baseado somente no equilibrio
quimico, também utilizado na comparacao. Ademais, o modelo FGM foi capaz de prever uma
extingdo local préxima da saida do jato de combustivel, com consequente levantamento da
chama, efeito esse que nao foi capturado pelo SLDF, o qual resultou em uma chama
completamente ancorada ao injetor de combustivel da camara.

Outra simulacdo LES comparando os modelos é devida a Zhouqin et al., 2010. No seu
estudo, que consistiu da simulagdo da combustao de um jato supersénico de hidrogénio em
um bocal convergente-divergente, foi observado que o modelo FGM prevé de forma mais
satisfatéria a mistura entre os reagentes e o formato da chama do que o SLDF. Novamente, o
SLDF nao conseguiu prever o levantamento da chama, como o fez o FGM.

Jha e Groth, 2011, por sua vez, compararam os modelos na solucdo de chamas
laminares nas configuracbes de correntes opostas e de correntes paralelas. Na chama com
contracorrentes, de metano e ar, os dois métodos se mostraram muito similares e bastante
satisfatorios em relagdo a concordancia com os resultados experimentais. Ja na solucdo da
chama de correntes paralelas, de metano diluido com nitrogénio e de ar, o FGM se mostrou
superior ao SLDF em relacdo a solu¢do obtida com um mecanismo de cinética quimica
completo, sendo, mais uma vez, capaz de prever o levantamento da chama, o que nao foi
possivel com o SLDF.

No presente trabalho, para a comparacdo dos modelos SLDF e FGM foi escolhida
como base uma chama nao pré-misturada de CH;/H,/N,, denominada DLR-A, conduzida
experimentalmente pela primeira vez no DLR Institute of Combustion Technology de
Stuttgart [Bergmann, 1998]. Assim como o jato isotérmico e ndo reativo previamente
descrito, esta chama também faz parte como um dos casos de referéncia do International
Workshop on Measurement and Computation of Turbulent Nonpremized Flames [TNF
Workshop, 1998]. Desde que disponibilizados seus resultados, o caso tem sido amplamente
explorado, servindo como referéncia para diversos estudos numéricos [Pitsch, 2000; Kim et
al., 2005; Yilmaz et al., 2005; Tabet-Helal et al., 2007; Lee e Choi, 2009; Emami e Fard, 2012;
Ziani et al., 2013]. Dentre estes, cinco empregaram o modelo SLDF, os quais sdo revisados
brevemente a seguir.

Ziani et al., 2013, avaliou o desempenho do modelo SLDF na solucdo numérica da

chama DLR-A em conjunto com trés modelos de turbuléncia diferentes, o k-6 Padrao na sua



versao original, o k- Padrao ajustado de acordo com Morse, 1977, e Pope, 1978, e o modelo
de transporte das tensoes de Reynolds (RSTM - Reynolds Stress Transport Model). Para a
solugéo dos flamelets laminares os autores utilizaram o mecanismo de cinética quimica GRI-
Mech 2.11 [Bowman et al., 1995], que contém 49 espécies quimicas, envolvidas em 277
reacoes elementares. Suas simulagdes numéricas foram realizadas com uma malha de simetria
radial e com cerca de 16.400 volumes de controle, adotando discretizacbes espaciais com o
esquema upwind de primeira ordem. O trabalho apresenta resultados apenas para a
temperatura e a fragdo massica de metano, na forma de perfis radias para as posi¢coes em
z/D =5 e 40. Em z/D = 5 os modelos de turbuléncia se mostraram relativamente
proximos, mas certamente com vantagem da versao ajustada do k-¢ Padrao sobre os demais.
Em z/D = 40, porém, a versao original do k-¢ Padrao e o RSTM se mostraram muito aquém
do esperado, com resultados muito distantes das medi¢oes experimentais, sobretudo na regiao
central do jato, com ambos os modelos de turbuléncia resultando em uma superpredicdo da
temperatura e uma subpredi¢cdo da concentracdo do metano nessa regido, posicao na qual a
versao ajustada do k-¢ Padrao se mostrou muito melhor.

Pitsch, 2000, também empregou o modelo SLDF em conjunto com a versao
modificada por Morse, 1977, e Pope, 1978, para o k-¢ Padrdo. Contudo, sua modelagem
incluiu ainda uma modificagdo para a incorporacao de flamelets transientes na formulagao do
modelo SLDF, denominado Lagrangian Flamelet Model (LFM), modelo este tratado em
detalhes por Pitsch et al., 1998. A maior parte dos resultados apresentados, na forma de
perfis axiais e radiais, foi obtida empregando um mecanismo de cinética quimica composto
por 20 reacdes elementares, reduzido a partir do mecanismo detalhado de Warnatz et al.,
2006. De uma forma geral, houve uma boa concordancia com as medi¢es experimentais. O
seu mecanismo de cinética quimica também foi confrontando com o GRI-Mech 2.11 e com o
mecanismo reduzido de Peters, 1993, composto por 14 reacdes elementares. No caso da
temperatura e da fragdo massica de CH,, os resultados nos perfis axiais sdo praticamente
indistinguiveis entre os modelos, indicando que o consumo de combustivel e a liberacao de
calor sdo descritos de forma muito similar por estes mecanismos de cinética quimica. O autor
indica ainda que o mesmo foi observado nas fracées maéssicas de H, e HyO, apesar de néao
apresentar os seus perfis. Contudo, os mecanismos mostram resultados diversos para as
concentragoes de CO, e CO, com uma vantagem do mecanismo de Bowman et al. no caso do
COs, e do mecanismo de Peters, 1993, no caso do CO, o que evidencia a importancia de fazer
uma boa escolha do mecanismo de cinética quimica para cada caso.

Ainda no mesmo trabalho, o autor também investigou os efeitos da difusao
preferencial, confrontando a consideracao de Lewis unitario para todas as espécies contra os
resultados de uma formulagao de flamelets que da conta dos efeitos da difusdo preferencial
[Pitsch e Peters, 1998]. Na sua avaliagdo, foi observado que os resultados préximos a saida do
bico injetor foram melhor previstos pela formulacdo com Lewis n&o unitario, regido na qual

os autores assumem ser mais intensa a influéncia da difusao preferencial. Contudo, para as
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regioes mais distantes do bico injetor, os resultados obtidos com esta formulagdo se
distanciaram das medicOes experimentais, sendo forcados a uma correcdo muito forte da
concentracao de algumas espécies, como, por exemplo, subpredizendo a fracdo massica do
CO,, e superestimando a do CO. Para essas regides mais distantes do bico injetor, o modelo
com Lewis unitario se mostrou com melhor desempenho.

Emami e Fard, 2012, também empregaram a versdo modificada por Morse, 1977, e
Pope, 1978, para o k-¢ Padrao em conjunto com um modelo de flamelets transientes. Para a
solucdo dos flamelets laminares os autores utilizaram o mecanismo de cinética quimica GRI-
Mech 3.0 [Smith et al., 1999], que contém 53 espécies quimicas, envolvidas em 325 reacdes
elementares. Suas simulacées numéricas foram realizadas com uma malha de simetria radial
com 18.900 volumes de controle, adotando discretizagoes espaciais de segunda ordem. O
trabalho apresenta os resultados para a temperatura, a fracdo de mistura e a fracdo massica
das espécies na forma de perfis radiais para posi¢oes diversas medidas a partir da saida do
bico injetor. De uma forma geral, foi observada uma boa concordincia com as medigoes
experimentais para os valores médios destas propriedades, e razoavel no caso nas suas
variancias. Em alguns desses perfis s@o também comparadas as solu¢des obtidas através de
um modelo de combustao baseado apenas no equilibrio quimico, sendo que este ultimo se
mostrou muito inferior ao modelo baseado no conceito de flamelets.

Lee e Choi, 2009, empregaram o modelo SLDF em conjunto com a versao original do
k- Padrao. Os autores também avaliaram a contribui¢do da radiagdo térmica na modelagem
do problema, através de um modelo para meios opticamente finos, e da incorporacao de
flamelets transientes, através do Fulerian Particle Flamelet Model (EFPM), de Barths et al.,
1998a. Os autores empregaram como mecanismo de cinética quimica o GRI-Mech 3.0, em
conjunto com as sub-rotinas do ChemKin-II [Kee et al., 1989] e do TRANFIT [Kee et al.,
1983] para obter as propriedades termodindmicas e de transporte de cada espécie. Suas
simulagoes numéricas foram realizadas com uma malha de simetria radial com 5.600 volumes
de controle. No trabalho os resultados sao apresentados na forma de perfis axiais para a
temperatura, a fragdo de mistura e as concentracées molares de algumas espécies quimicas,
no qual foi possivel observar uma significativa melhora dos resultados com a inclusao da
radiac@o térmica e dos flamelets transientes na modelagem do problema. Para a temperatura,
a modelagem sem a radiacio resultou em valores significativamente superiores as medic¢oes
experimentais para a regiao longe do bico injetor. Os ganhos com a inclusdo dos flamelets
transientes, por sua vez, foram melhor observados na correcdo do comportamento das
concentragoes do OH e do NO, sendo que as demais espécies foram bem resolvidas mesmo
com a formulacao de flamelets estacionarios apenas.

No trabalho de Yilmaz et al., 2005, por sua vez, o modelo SLDF foi empregado em
conjunto com a abordagem LES. Para a solugdo dos flamelets laminares os autores
empregaram um mecanismo de cinético quimica composto por 18 espécies, no qual estao

presentes também as reagoes de formagao do NO. Os resultados para a temperatura, fracao
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de mistura e fracdo maéssica das espécies sao apresentados na forma de perfis axiais. De uma
forma geral, foi observada uma boa concordancia com as medi¢bes experimentais, com
excecdo do NO, o que os autores atribuem ao fato de seu modelo ndo dar conta dos efeitos
combinados da cinética quimica e da modelagem do escoamento. E assim como observado por
Emami e Fard, 2012, as solugdes obtidas com o modelo baseado no conceito de flamelets
também foram melhores do que aqueles obtidos do equilibrio quimico apenas.

Contudo, apesar dessa diversidade de estudos numéricos para a chama DLR-A,
inclusive com modelos baseados no conceito de flamelets, nenhum deles empregou o modelo

FGM.

1.3 Objetivos

O objetivo principal deste trabalho é a avaliagdo de modelos de turbuléncia RANS e
de modelos para simplificacdo da cinética quimica baseados no conceito de flamelets, com e
sem radiacdo térmica, na simulagdo numérica de chamas turbulentas nao pré-misturadas.
Para tanto, este trabalho é dividido nas etapas dadas a seguir:

i.  Comparagdo de seis modelos de turbuléncia RANS baseados em duas equagdes
diferenciais parciais na solugdo de um escoamento turbulento de massa especifica
varidvel, nao reativo e isotérmico, composto por um jato central de propano
circundado por uma corrente paralela de ar. Os modelos investigados sdo o k-¢ Padrao
(empregado na sua versao original e com mais duas modificagoes nas suas constantes
conforme propostas encontradas na literatura), o k- Realizable, o k-w Padrao e o k-w
Shear-Stress Transport.

ii.  Comparacao dos modelos Steady Laminar Diffusion Flamelet e Flamelet-Generated
Manifold, com e sem radiacdo térmica, na solu¢do de uma chama turbulenta nao pré-
misturada de metano/hidrogénio/nitrogénio, circundada por um escoamento coaxial

de ar de baixa velocidade.
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2 FUNDAMENTACAO TEORICA

No presente capitulo sdao abordados os elementos tedricos que dao consisténcia aos
objetivos deste trabalho. O capitulo foi dividido de forma a dar conta da modelagem
numérica de chamas néo pré-misturadas através do método dos volumes finitos (FVM -
Finite Volume Method), na sua forma detalhada e através de modelos de redugao da cinética
quimica baseados no conceito de flamelets, apresentando as equagdes de conservacao das
variaveis resolvidas, os calculos das propriedades e a modelagem da cinética quimica.

Também sdo abordados os modelos de fechamento da turbuléncia e da radiagao térmica.
2.1 Chamas Nao Pré-Misturadas

Chamas nao pré-misturadas, também designadas por chamas difusivas, ou de difuséo,
sdo aquelas nas quais os reagentes estdo inicialmente separados, com o oxidante e o
combustivel se combinando através de difusdo. Dessa forma, a combustdo ocorre na interface
entre os reagentes, dado que a mistura e a combustao se dao simultaneamente.

De acordo com Coelho e Costa, 2007, p. 321, diferentemente das chamas pré-
misturadas, as chamas ndo pré-misturadas nao possuem uma propriedade caracteristica, como
velocidade de propagacdo, espessura de referéncia ou razao de equivaléncia. Esta tiltima, em
uma chama néo pré-misturada varia desde 0, para a regiao onde ha apenas o oxidante, a até
o0, para a regiao onde hé apenas o combustivel.

Devido a razbes de seguranca, as chamas nao pré-misturadas sdo certamente as mais
encontradas em aplicagbes praticas, sobretudo na industria. Um exemplo comum de uma
chama nao pré-misturada é a chama de uma vela. Também sdo comuns nos queimadores de
caldeiras e fornalhas, uma vez que sua configuragdo, com os reagentes alimentados
separadamente, facilita o controle e a estabilizagdo da frente de chama, o que as torna mais

seguras.
2.2 Modelagem de Chamas Nao Pré-Misturadas

A modelagem matematica da combustao tem como base os principios de conservagao
de massa total, massa das espécies quimicas, quantidade de movimento e energia, em
conjunto com a modelagem da cinética quimica e das propriedades termodindmicas e de
transporte.

As equagdes a seguir apresentadas podem ser encontradas em notagoes diversas e em
uma série de textos classicos de combustao [Coelho e Costa, 2007, p. 123-147; Law, 2006, p.
157-166; Poinsot e Veynante, 2005, p. 1-21; Turns, 2000, p. 215-240; Williams, 1985, p. 2-4],
de onde podem ser obtidas informagoes mais detalhadas sobre sua derivacio, sendo que aqui

sdo apresentadas apenas na sua forma final. Ademais, neste trabalho se optou por apresenta-



13

las na notacao vetorial, por ser mais compacta e aplicavel a qualquer sistema de coordenadas.
Elas sao inicialmente apresentadas assumindo um escoamento em regime laminar, sendo na
sequéncia acopladas a modelos de transporte de energia por radiagdo térmica e de fechamento

da turbuléncia.

Conservacao de massa total:

A equacao de conservacao de massa total, oriunda de um balanco de massa sobre um
elemento diferencial de volume do fluido (ou seja, um volume de controle), também
conhecida como equagcao da continuidade, é expressa por
%—&-V-(p u) =0, (2.1)
onde t é o tempo, p é a massa especifica do fluido e u é o vetor velocidade do escoamento.

Sob a consideragao de que a velocidade do fluido é pequena se comparada a velocidade
do som no meio (regime de baixo ntimero de Mach, Ma), as varia¢oes na massa especifica da
mistura sao muito mais dependentes de variacdes da temperatura do que da pressao, de
forma que o escoamento pode ser considerado hidrodinamicamente incompressivel. Com esta
consideracdo, a equacao de estado utilizada para calcular a massa especifica do fluido é dada

por

(2.2)

onde p® ¢ a pressio de referéncia ambiente, W é a massa molecular da mistura, R, é a

constante universal dos gases e T' é a temperatura.

Conservacao de massa das espécies quimicas:
A fracdo massica de uma espécie quimica k é determinada através de uma equacao de
transporte, para um total de N, espécies, tal que
(p Y, . .
%Jrv-(pqu):—ngJr &, para k=1,N,—1, (2.3)
onde Y, é a fracdo massica da espécie quimica k, 7, é seu fluxo de difusao de massa e w;, é
sua taxa de producdo/destruicdo de massa. A fragdo maéssica da espécie N, (usualmente o
inerte N») é encontrada através de

Ny
Yy, =1-> "%, (2.4)

tendo em conta que a soma das fragoes maéssicas de todas as espécies deve resultar na

unidade, uma vez que
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Sy =t (2.5)

Sendo assim, se somadas as equagoes de conservacdo de massa de todas as espécies,
chegar-se-4 a equacdo da continuidade, uma vez que, por definicdo, a soma dos fluxos
difusivos de todas as espécies quimicas da mistura é igual a 0, assim como o somatério de

todos os seus termos fontes, ou seja,

Ny . Ny .
Zkzljk_o e Zkzl“’k_o' (2.6)

O fluxo de difusdo de massa, j,, é devido a trés fendmenos: a difusdo ordinéria, j¢,
resultante do gradiente de concentracio da espécie k; a difusdo térmica, j; , nomeadamente o
efeito Soret, resultante do gradiente de temperatura; e a difusdo causada pelo gradiente de

pressdo, j;. Portanto,

i = Jh+ i + 3y (2.7)

De acordo com Coelho e Costa, 2007, p. 128, nos casos em que a combustao ocorre a
pressao atmosférica e os gradientes de pressdo s@o pequenos, pode ser desprezada a
contribuicao da difusdo causada pelos gradientes de pressao (j; = 0). O mesmo pode ser dito
para a contribuicdo da difusdo causada pelo efeito Soret, correspondente aos gradientes de
temperatura (j7 = 0), importante apenas para espécies de pequena massa molar (H, H,, He)
e a baixas temperaturas. Sendo assim, o fluxo de difusdo de massa se resume ao efeito
causado pelos gradientes de concentracdo das espécies, jg, para a qual é frequentemente

assumida a Lei de Fick, dada por
ji =—p D, VY, (2.8)

onde D, é um coeficiente médio de difus@o de massa da espécie k dentro da mistura. Na sua
determinacdo é comumente empregada a aproximagao de Hirschfelder e Custiss [Hirschfelder
et al., 1954 apud Poinsot e Veynante, 2005, p. 14], desenvolvida para um géas com multiplas
espécies. De acordo com Ern e Giovangigli, 1994 [apud Poinsot e Veynante, 2005, p. 14], é a
melhor aproximacdo de primeira ordem em relacdo a solucdo mais completa, ou seja, se
considerada uma difusdo de massa binaria entre as espécies, tarefa dificil e custosa
matematicamente.

Contudo, uma forma mais simples é obter diretamente o coeficiente de difusdo médio
considerando um numero de Lewis, Le, constante para cada espécie, uma vez que esse

relaciona a difusividade térmica da mistura e a difusividade massica das espécies, através de

A

Le, =———, .
T C, Dy, (2.9)
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onde A é a condutibilidade térmica e C, ¢ o calor especifico sob pressao constante, ambos
referentes a mistura. Este dltimo é obtido considerando-o como uma média ponderada dos

calores especificos individuais das espécies, C,,,, ou seja,

Nlc
Cp=>, " Y Gy (2.10)

A aproximagado dada na Equagdo 2.9 costuma ser significativamente valida, uma vez
que o numero de Lewis é préximo de 1 para todas as espécies quimicas, especialmente no caso
de escoamentos turbulentos [Coelho e Costa, 2007, p. 137-138], e variam muito pouco na

frente de chama [Poinsont e Veynante, 2005, p. 15].

Conservacao de quantidade de movimento:
A equacado de conservacao de quantidade de movimento, oriunda de um balanco de
forgas sobre um volume de controle (ou seja, através da segunda Lei de Newton), também

conhecida por equacao de Navier-Stokes ou de momentum, é dada por

I(p u)
ot

+V-(puu)=-Vp+V-174+pg, (2.11)

na qual g é o vetor aceleracdo gravitacional e 7 é o tensor deviatorio das tensdes, ou tensor
das tensOes viscosas, o qual, assumindo a hipétese de Stokes para um fluido newtoniano, é
definido por
=y [Vu + (V)T — ; (Vu)Il, (2.12)
onde p é a viscosidade dindmica molecular do fluido e I é o tensor identidade unitario, um
tensor matricial no qual os termos da diagonal principal sdo iguais a 1 e os demais, a 0.
Do lado esquerdo da igualdade na Equacao 2.11, o primeiro termo representa os
efeitos temporais e o segundo, os efeitos advectivos, sendo toda a expressdo a esquerda da
igualdade a derivada material da velocidade do escoamento. Do lado direito da igualdade, o

primeiro termo representa as forcas de pressdo, o segundo representa as forcas de origem

viscosa, e o ultimo, as forcas de campo gravitacionais, dando origem aos efeitos de empuxo.

Conservagao de energia:

A equacdo de conservagdo de energia, oriunda de um balango de energia sobre um
volume de controle (ou seja, através da primeira Lei da Termodinamica), pode ser escrita de
multiplas formas, em termos da energia total, da energia interna, da temperatura, ou da
entalpia. Na implementagao em codigos CFD, a forma mais convencional é esta ultima, em

termos da entalpia total da mistura, h, dada por
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d(p h)
ot

+V-(puh):%+T:Vu—V~jq+Sh, (2.13)
onde j, é o fluxo de difusdo de calor e S;, ¢ um termo fonte da taxa de geracao de calor por
unidade de volume, devido, por exemplo, a uma centelha elétrica, um laser ou um fluxo
radiativo. A derivada material da pressdo, Dp/Dt, e os termos viscosos, 7: Vu, sao
usualmente desprezados para escoamentos de baixos nimeros de Mach e chamas nao pré-
misturadas abertas para o ambiente.

Assim como o fluxo de difusdao de massa, o fluxo de difusao de calor, j,, ¢ composto
por trés fendmenos: a difusdo devida a concentracdo das espécies, conhecida como o efeito
Dufour, usualmente desprezada em processos de combustao; a difusao devida aos gradientes
de temperatura, governada pela Lei de Fourier; e a difusdo de calor devido a difusao

ordinaria de massa, j¢. Sendo assim, o fluxo de difusdo de calor pode ser expresso por
Go= AT+ gl (2.14)
q k=1 k Jk> .

onde h, é a entalpia especifica da espécie k.
Relacionando o gradiente de temperatura com o de entalpia, através de Vh = C, VT,
e assumindo a Lei de Fick para o fluxo de difusdo de massa, juntamente com a definicao do

numero de Lewis, o fluxo de difusao de calor pode ser dado por

. A N, 1 A
1o = *C—pVh + Zk:l (1 - L—ek) thk VY. (2.15)

Assim, com a utilizacdo da Equagao 2.15, a equacao de balanco da energia resulta em

d(p h) B A N, 1\ A

O efeito das reagbes quimicas é contabilizado na entalpia através de

T
N,
h= Zk:kl Yk hk € hk: = h(f),k =+ L Cpk(T) dT? (217)

0

onde h?c , ¢ a entalpia de formagdo a temperatura de referéncia ambiente, T°.

Taxas de produgao/destrui¢do de massa:

O termo de produgdo ou destruicdo de massa para as espécies quimicas, w;, foi
introduzido nas equagoes governantes apresentadas anteriormente, mas nao detalhado ainda.
Este termo precisa de uma explanagdo acerca dos mecanismos da cinética quimica da
combustao, feita de forma breve a seguir, para entdo se chegar a uma forma de expressar

matematicamente essas taxas de geracdo de qualquer espécie quimica participante.
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A oxidacado de combustiveis formados por hidrocarbonetos é governada por uma série
de etapas de reacoes elementares. De uma forma genérica, seja um mecanismo constituido por
N,, reagdes, no qual intervém N, espécies, as N,, equagdes para as reagdes quimicas podem

ser expressas como [Poinsot e Veynante, 2005, p. 8-10]

N, N,
Zk; U My < Zk; U My para m=1N,, (2.18)

na qual M, representa a espécie k, e vy ., e v}/, sdo os coeficientes estequiométricos do lado
dos reagentes e dos produtos, respectivamente, para a espécie k e a reagdo m. O simbolo <
indica que a reagdo pode ocorrer nos sentidos direto (f - forward) e reverso (b - backward).
Para um sistema homogéneo, a concentracdo das espécies envolvidas na mistura
mudard com o tempo devido as reacgoes. A velocidade com que mudam as concentracoes dos
reagentes/produtos é denominada taxa de reagdo. No caso de uma reagdo que ocorre no
sentido dos reagentes para os produtos, a taxa de reacdo r; ¢ controlada pela concentragao

molar dos reagentes (termos entre colchetes),

N, /
ry=ky Hk;[Xk]vk’m’ (2.19)

onde k; € o coeficiente da taxa de reagdo no seu sentido de avango, por sua vez, comumente
dado por uma forma modificada da equacdo de Arrhenius [Coelho e Costa, 2007, p. 96], tal

que

E(l
ky=AT" exp (*W) (2.20)

u

na qual F/, é a energia de ativagdo e A e [ sdo constantes da reacdo, sendo a primeira um
fator pré-exponencial e a segunda a que leva em conta o efeito da temperatura. Estes trés
ultimos pardmetros devem ser encontrados empiricamente, através de procedimentos de
ajuste e resultados experimentais.

A taxa de reagdo liquida de cada reagdo, r,,, por sua vez, é definida através da

diferenca entre a taxa de reacdo de avanco e reversa:

N, o N o
T'm = Tf,nL - Tb,m = kf,m Hk:kl[Xk}Uk’m - kb,m Hk:kl[Xk] o, (221)

O coeficiente da taxa de reacao reversa, k;, pode ser obtido da constante de equilibrio
K, dada por

K(p,T) = k¢/ky, (2.22)

que é definida e tabulada através das propriedades termodindmicas das espécies envolvidas

na reagao.
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Finalmente, a taxa de reacao de uma espécie k, em um mecanismo com N, reacoes, é

dada por

d[X / ”
T D [Tpr).

m=1

que é a expressao geral para a taxa de reacdo elementar. O coeficiente estequiométrico
v, =U.. — U or sua vez, indica quantas moléculas da espécie k participam da m-
km — Ykm k,m> p ’ q p p p

ésima reacao.
2.3 Modelagem da Radiacao Térmica

A radiagdo térmica desempenha um papel muito importante nos processos de
combustao, uma vez que é a ela devida uma parte significativa da troca do calor para o
ambiente e/ou as paredes que circundam a chama, sobretudo quando ha a presenga da
formacdo de particulas sélidas, ou seja, de fuligem. Quando incluida em uma simulacao
numérica a contribuicdo de um modelo para a radiacdo térmica, a tendéncia é a de diminuir
os valores da temperatura da chama, sobretudo nas regioes de pico de temperatura, uma vez
que a radiacio térmica possui um efeito volumétrico sobre o dominio, redistribuindo os fluxos
de calor na chama, sendo que a transferéncia de calor por radiagdo tem uma dependéncia de
quarta ordem em relacdo a temperatura [Modest, 2013, p. 2].

Sao diversos os modelos de radiagdo térmica disponiveis na literatura, com diferentes
niveis de detalhamento do fendmeno fisico, ficando por conta do pesquisador determinar o
balanco desejado entre refinamento dos resultados e disponibilidade de tempo e recursos
computacionais. Quando consideradas a emissao e a absorcado radiativa do meio participante,
uma equacao de transferéncia radiativa (RTE - Radiative Transfer Equation) deverd ser
resolvida no espectro e no espaco para que possa ser determinada a taxa de transferéncia de

calor devida a radiagdo térmica, S,

vad- A RTE é uma equacdo de balango que descreve os

fendmenos de interacdo entre um féton e uma molécula de gas através da variacdo da
intensidade de radiagdo ao longo de um caminho. O féton pode ser absorvido pela molécula
(aumentando o nivel de energia da molécula), espalhado (mudando a trajetéria do féton) ou,
ainda, espontaneamente emitido pela molécula (reduzindo o nivel de energia da molécula).
Desconsiderando o efeito de espalhamento, a RTE pode ser escrita como

dl

d—: =—t, L+, I (2.24)

3

onde [, ¢ a intensidade radiativa espectral, I, ¢ a intensidade radiativa espectral

correspondente & emissdo de um corpo negro e x, é o coeficiente espectral de absorcao

n
radiativa. O primeiro termo no lado direito da equacdo corresponde a uma reducdo na

intensidade de radiacdo devida a absorcao, enquanto que o segundo, um aumento devido a
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emissao.

Dentre os modelos que adotam a solugao da RTE, o modelo de soma-ponderada-de-
gases-cinzas (WSGGM - Weighted-Sum-of-Gray-Gases Model) oferece um bom compromisso
entre os modelos mais simplistas, como o modelo de gés cinza (GGM - Gray Gas Model), e as
formulagdes mais sofisticadas e completas, como o método de integracdo linha-por-linha (LBL
- Line-by-Line). Neste ultimo, a RTE é resolvida para cada comprimento de onda, o que
acaba sendo excessivamente dispendioso para a maioria dos casos praticos.

Para a solugao espectral, foi utilizado o WSGGM, introduzido por Hottel e Sarofim,
1967, no qual é substituida a integracao das propriedades no espectro pelo somatério de um
pequeno numero de gases cinzas, aproximados de forma a reproduzir o comportamento
altamente irregular e complexo dos gases reais, resultando na divisdo do espectro em regides
onde os coeficientes de absorcdo podem ser considerados constantes. Sendo assim, a hipdtese
basica do WSGGM ¢ a de que a emissividade total, €, de um gas isotérmico e homogéneo ao
longo de um caminho s pode ser aproximada por

€= ZNg a, [1—exp(—r,, p s)], (2.25)

g=0 Y

onde a, ¢ o fator de ponderagao para o g-ésimo gas cinza, r, , € seu coeficiente de absor¢ao
por unidade de pressdo e p é a soma das pressoes parciais de todos os gases participantes na
mistura. Os valores para a, e k, , dependem da composi¢ao do gas, e além da dependéncia
em funcdo da composigao, a, também varia em fungao da temperatura. Smith et al., 1982,

propuseram descrever este tltimo como um polinémio, dado por

N. .
ag = Z:l boi T, (2.26)

onde b, ; sao os coeficientes polinomiais para os gases cinzas e N; ¢ a quantidade de
coeficientes utilizados.

Os coeficientes b, ; e K, , sao estimados de forma a recuperar a Equacao 2.25 para os
valores obtidos experimentalmente para a emissividade total. No cédigo CFD empregado sao
utilizados os valores dados por Smith et al., 1982, e Coppalle e Vervisch, 1983, obtidos
considerando trés gases cinzas, tendo H.O e CO, como os gases participantes (os quais
costumam ser adequados para a combustdo de hidrocarbonetos, sobretudo se néo for
significativa a formagao de fuligem, como a chama estudada no presente trabalho) e para
razoes de pressoes parciais (ou fragdes molares), py o/Pco,, iguais a 1 e 2.

Esses coeficientes foram obtidos para a faixa de pressdo-comprimento entre 0,001 e
10 atm m e para a faixa de temperatura entre 600 e 3000 K. E sabida a existéncia de
correlagoes mais recentes (a exemplo do trabalho de Dorigon et al., 2013), obtidas a partir de
banco de dados espectrais atualizados, como o HITEMP2010 [Rothman et al., 2010] ou o
HITRAN2012 [Rothman et al., 2013]. Contudo, no presente estudo se optou por nao avangar
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a modelagem da radiacao térmica a tal nivel.

O coeficiente de aborgdo para g =0, K é assumido como sendo nulo. De forma a

p,07
dar conta das janelas espectrais presentes entre as regioes de alta absorcao (Z;V:gl a,<1) e

garantir o balanco de energia, o fator de ponderagao para g = 0, a,, ¢ avaliado como sendo

NQ
ag=1->" ’ . (2.27)

g=

Para a solucao espacial, foi utilizado o modelo de radiacdo de transferéncia discreta
(DTRM - Discrete Transfer Radiation Model), no qual, quando em conjunto com o
WSGGM, a RTE é dada por

dlI,

oT*
d—sg: (=1, +a, I,) =k, (Ingag - >, (2.28)

na qual k, =k, ,(Pg,0 +Pco,), I, ¢ a intensidade radiativa do i-ésimo gés cinza, [, é a
intensidade radiativa correspondente a emissdo de um corpo negro e o é a constante de
Stefan-Boltzmann. Nesta formulagdo da RTE nao ha mais a dependéncia espectral, como
havia na Equagao 2.24.

Sendo assim, os fluxos de calor devidos a radiagdo térmica s@o computados através do
DTRM, no qual a mudanca da intensidade radiativa de cada gas participante é integrada ao
longo de cada caminho s e para direcoes diversas, isto é, para angulos solidos diversos, de
forma a cobrir todo o dominio computacional. Devido a sua formulacdo relativamente
simples, o DTRM é um dos modelos mais populares na modelagem da radiacdo térmica,
sendo empregado em uma grande variedade de sistemas de combustao [Bressloff, 1996, p. 50].

Uma vez resolvida a RTE, o termo fonte de transferéncia de calor devido a radiacgao
térmica, igual ao negativo do divergente do fluxo radiativo, g,., pode ser calculado como uma
integracao da intensidade radiativa de todos os raios que cruzam o volume de controle, tal

que

g

S wa=-V-q.= / > kI, —a, 1) AR, (2.29)
2

onde {2 é o angulo sélido.
Neste estudo, a radiagdo térmica é a Unica forma de transferéncia de calor para o meio

considerada, portanto, S, =S, ,4-
2.4 Modelagem da Turbuléncia
O fenémeno da turbuléncia se caracteriza pela presenga de flutuagdes rapidas e

aleatorias nas propriedades do escoamento, como a velocidade, a temperatura e a massa

especifica. Permanece ainda um dos problemas mais desafiadores da fisica classica, e que se
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complica com a inclusao das reagdes quimicas.

Apesar da complexidade tedrica introduzida pela turbuléncia, sua participacdo em
conjunto com as reagdes quimicas costuma ser bastante vantajosa, tendo em conta que ela
beneficia a mistura dos reagentes e o transporte de calor. Por outro lado, vortices muito
intensos podem causar extinc¢bes locais da chama, o que prejudica a eficiéncia da combustao
[Law, 2006, p. 477].

Ao se lidar com escoamentos turbulentos existem diferentes vias matematicas e
computacionais pelas quais pode ser abordado o fenémeno. Essas metodologias variam na
forma como as equagdes governantes sdo ajustadas e implementadas computacionalmente.
Para a combustao turbulenta, e para escoamentos turbulentos em geral, trés métodos tém
sido os mais usuais:

i.  Simulagio Numérica Direta (DNS - Direct Numerical Simulation): E a forma mais
intuitiva de se simular um escoamento turbulento, na qual as equacbes de Navier-
Stokes sdao resolvidas na sua forma original, sem a necessidade de um modelo de
fechamento. Contudo, necessita de uma discretizagdo espacial e temporal altamente
refinada, a fim de capturar corretamente todas as escalas do fendmeno fisico, o que
torna a solucdo numérica excessivamente custosa para os recursos computacionais
atuais, se restringindo apenas a casos de escoamentos muito simples. Entretanto, nao
sendo utilizadas aproximacbes quaisquer, é a metodologia que melhor reproduz o
fenémeno fisico, o que faz o método permanecer como uma ferramenta poderosa na
compreensdo da interacdo entre turbuléncia e cinética quimica e ajudar na formulacao
de modelos de fechamento utilizados em outras metodologias.

ii.  Equagoes de Navier-Stokes em Médias de Reynolds (RANS - Reynolds-Averaged
Navier-Stokes equations): Baseia-se nas equagoes de Navier-Stokes decompostas pela
proposta de Reynolds, ou seja, na qual as quantidades instantaneas do escoamento
sao separadas em uma parte média, ndo dependente do tempo, mais uma flutuagdo no
tempo. Desta forma, o método resolve apenas a média estatistica e a varidncia das
varidveis. O método RANS precisa, assim, de modelos de fechamento para dar conta
das novas varidveis que surgem nas equacoes de Navier-Stokes durante sua
decomposicao. Trata-se de uma metodologia de custo computacional muito menor do
que a DNS, o que permite sua utilizacdo em problemas mais complexos, e com a qual,
se escolhido o modelo de fechamento adequado ao problema, pode trazer resultados
satisfatorios. E a técnica mais difundida na simulagdo de escoamentos complexos e de
elevado ntimero de Reynolds, Re, sobretudo nas que tratam da combustao turbulenta.

iii.  Simulacdo de Grandes Escalas (LES - Large-Eddy Simulation): Trata-se de uma
variagdo da metodologia RANS, na qual ao invés de decompor as varidveis das
equagcdes governantes em uma parte média estatistica temporal e outra de variagdo
instantanea, a elas é aplicada uma filtragem espacial, em que as grandes e pequenas

escalas de energia cinética do escoamento sdo separadas nas equagbdes de Navier-
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Stokes. As grandes escalas, que contém as grandes estruturas do escoamento, séo
resolvidas diretamente das equacdes, enquanto que para as menores, responsaveis pela
dissipacao viscosa, é empregado algum modelo fisico para sua aproximacao. O método
LES foi introduzido para superar as limitagoes da abordagem RANS, resolvendo
exatamente o campo transiente e tridimensional do escoamento até uma escala de
comprimento que seja viavel a capacidade computacional, e modelando o que estiver
contido em uma escala menor. Apesar de exigir um menor esforco computacional do
que o método DNS, ainda é praticamente proibitivo para problemas de combustao
mais complexos, uma vez que a cinética quimica ocorre em escalas menores que a
menor escala do campo do escoamento e nao ha como separd-la em escalas de
magnitudes distintas. Em termos de fidelidade dos resultados e custo computacional,
trata-se de uma alternativa intermediaria entre os métodos DNS e RANS, este ultimo

sendo adotado no presente trabalho e apresentado a seguir.
2.4.1 Modelagem RANS

A semelhanca das expressdes anteriormente apresentadas, as equacdes governantes
para escoamentos turbulentos também podem ser encontradas em textos classicos diversos, de
onde podem ser obtidas informagoes mais detalhadas sobre sua derivagao.

Como ja mencionado, a abordagem RANS se baseia na decomposicao das variaveis em
uma parte média estatistica temporal, ¢, e uma parte instantinea dependente do tempo, @,

dada por

o(t)=¢+¢'(t) com ¢ =0. (2.30)

Foi assim que a técnica primeiramente se desenvolveu para escoamentos
incompressiveis. Para escoamentos com variacdo da massa especifica, mesmo que nao seja
decorrente da variacdo de pressdao, a decomposicdo de Reynolds introduz termos nao
resolvidos do tipo W, que precisam de modelagem. Estes termos atuam como um termo
fonte de massa para o campo médio do escoamento, que é de dificil manipulagdo em cédigos
CFD. Para lidar com esta dificuldade sao preferidas as médias ponderadas na massa,
denominadas médias de Favre.

A decomposicdo de Favre exprime o valor instantdneo de um escalar em um valor
médio e uma flutuacdo, na qual esse valor médio é definido através da ponderacao do valor
instantaneo pela massa especifica do fluido. Sua utilizacdo ndo compromete o conceito geral
do método RANS, e conduz a equagdes mais simples para os campos médios das variaveis
dependentes, se adaptando melhor as técnicas estatisticas desenvolvidas para a combustao
turbulenta.

A média de Favre para um escalar qualquer ¢ é definida por
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Lo (2.31)
P
onde o til denota os termos nos quais é aplicada a média de Favre e a barra denota os termos
nos quais é aplicada uma média temporal simples.
Qualquer quantidade ¢ pode ser separada em uma parte média estatistica e uma parte

flutuante (decomposicao de Favre), tal que

o(t)=¢+¢"(t) com ¢ =0, (2.32)

onde as aspas duplas sdo utilizadas para que nao ocorra confusdo com as aspas simples da
decomposicao de Reynolds.

Para fins praticos, de uma forma geral costuma haver uma concordancia muito boa
entre os resultados experimentais obtidos de técnicas de medigdo tidas como baseadas em
médias ponderadas na massa (de Favre), a exemplo da anemometria Doppler a laser, e
aquelas baseadas em médias temporais simples (de Reynolds), a exemplo da velocimetria por
imagem de particulas [Zhou et al., 2013]. As maiores diferengas sdo esperadas na zona de
reacdo da chama, onde ocorrem variagoes abruptas da massa especifica do fluido, devido a
expansao repentina dos gases. Contudo, na maioria dos casos a espessura da chama é muito
pequena, com espessuras tipicas inferiores a 0,5 mm em condigées atmosféricas, uma
espessura menor que a resolucdo espacial das técnicas usualmente empregadas. E, como
mostrado por Kamal et al., 2015, mesmo assim é muito pequena a diferenga dos resultados
entre as técnicas de medicdo na regiao da frente de chama para o caso de chamas finas.

Utilizando o formalismo da média de Favre, as equacbes de conservacdo de massa
total, de massa das espécies quimicas, de quantidade de movimento e de energia para

escoamentos turbulentos resultam em

% +V-(pu) =0, (2.33)
_a ¥ > - -~ —_— _
<patYk> +V-(puY,)=V-(p D), VY, —pu'Y]') +d; para k=1,N,—1, (2.34)
8(gtﬁ)+v'(ﬁﬂﬁ):_vﬁ+v'(*—5W')+ﬁg e (2.35)
a(p h)

=1

o~ A . — Ny 1 A —
v. v (AVh-50T ) -V- L REARY AR v . (2.36
+V-(pauh) (Cp h—pu"h ) [§ o (1 Le,) Cphk Yk} + 8y, (2.36)

onde o tensor deviatério das tensdes turbulentas, 7, é agora definido por

2
u [Vﬂ + (V)T — S Vi I] . (2.37)

5‘.

Como pode ser notado, surgem termos adicionais nas Equacdes 2.34 a 2.36, que
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precisam ser modelados, uma vez que a quantidade de equacdes ndo dé conta da quantidade
de varidveis envolvidas. Eles sdo devidos a correlagoes das flutuagoes turbulentas e sdo dados
por valores médios dos produtos das flutuagoes instantidneas. E apesar de serem usualmente
dispostos no lado direito das equagbes de transporte, juntamente com os termos difusivos,
surgiram, na verdade, ao ser realizada a decomposicdo de Favre dos termos advectivos, do

lado esquerdo. Estes termos adicionais nao resolvidos sao brevemente tratados a seguir.

Tensdes de Reynolds (uv/u"):

Essas tensoes adicionais sao aparentes, isto é, fundamentalmente, ndo sdo tensodes. Sua
modelagem pode ser feita diretamente ou por derivagdo de equagoes de transporte. A maioria
dos trabalhos relativos a combustdo se baseia nos modelos de turbuléncia classicos,
desenvolvidos para escoamentos nao reativos, ou seja, modelando-os diretamente.

Assumindo a hipétese de Boussinesq, ou seja, de que as tensoes turbulentas podem ser
tratadas de forma andloga as tensdes presentes em escoamentos laminares [Wilcox, 1998], as

tensoes de Reynolds sdo dadas por

—_—

2~
—pu'u’ = u,[Vu+ (Va)'] — gﬁ kI, (2.38)

onde p, ¢ a viscosidade turbulenta e k é a energia cinética turbulenta. O tltimo termo a
direita na Equagdo 2.38, também conhecido como pressdao modificada, representa a
contribuicao dada pela intensidade da energia cinética turbulenta, que, porém, costuma ser
de pouca relevancia. A determinagao de p, e k, por sua vez, dependerd do modelo de
turbuléncia adotado.

A hipétese de Boussinesq estd na base dos modelos de turbuléncia classicos,
especialmente aqueles baseados em duas equacgOes diferenciais parciais. Esta abordagem
considera que a turbuléncia é isotrdpica, ou seja, de que a intensidade da turbuléncia é igual

nas dire¢des ortogonais do escoamento.

Fluxos turbulentos de massa das espécies (u”’Y)’) e de energia (u”’h"):
Estes fluxos sdo geralmente modelados utilizando a suposicdo de um gradiente
classico, tal que

— N H Y — IR My 7
pw'Y, :—S—Cttvyk e ou'h =—ﬁ*ch, (2.39)

onde Sc, e Pr, sao, respectivamente, os nimeros de Schmidt e de Prandtl turbulentos.
Fluxos difusivos laminares:

Estes termos moleculares sao geralmente negligenciados em face ao transporte

turbulento se assumido um nivel suficientemente grande de turbuléncia, ou seja, em regimes
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com elevados nimeros de Reynolds. Quando mantidos, os fluxos de difusdo de calor laminar

sao simplificados como

X\ A o
ZVh= (4] Vh :
G \% ( Cp) \% (2.40)

2.4.2 Modelos de Fechamento para as Equagoes Médias de Reynolds

Uma vez que o objetivo aqui proposto é definir o modelo de fechamento mais
adequado para os casos escolhidos (jato livre isotérmico e jato livre reativo), diferentes
modelos sao testados, todos baseados em duas equagles diferenciais parciais para o
fechamento da turbuléncia, uma delas para a energia cinética turbulenta, k, e uma segunda
para sua taxa de dissipacao, €, ou sua taxa de dissipagao especifica, w.

Sendo assim, para comparacao foram escolhidos quatro modelos de fechamento
distintos, sendo que para um deles sdo adotadas duas propostas de ajuste para suas
constantes, além dos valores padrdes, totalizando, dessa forma, seis abordagens diferentes, a
saber:

i. ~ Modelo k-¢ Padrao sem ajuste em suas constantes;
ii. Modelo k- Padrao com ajuste de acordo com Morse, 1977, e Pope, 1978;
iii. ~ Modelo k-¢ Padrao com ajuste de acordo com Kumar e Goel, 2010;
iv.  Modelo k-¢ Realizable;
V. Modelo k-w Padrao;
vi.  Modelo k-w Shear-Stress Transport (SST).

2.4.2.1 Modelo k- Padrao

O modelo k-¢ Padrao, proposto por Launder e Spalding, 1972, é o mais amplamente
utilizado, devido principalmente ao seu baixo custo computacional e estabilidade numérica na
convergéncia da solucdo. Suas constantes foram originadas de experimentos com agua e ar
para escoamentos planos fundamentalmente cisalhantes, com turbuléncia homogénea e
isotropica. Sua restrigdo mais forte é a de ser valido apenas para escoamentos plenamente
turbulentos, ou seja, para elevados nimeros de Reynolds, longe da faixa de transigdo. Além
disso, nao é recomendado para escoamentos complexos, que envolvam separacdo, curvaturas e
gradientes de pressao severos ou com elevada anisotropia na turbuléncia.

Para o modelo k-¢ Padrao, k e € sdo obtidos das equagoes

97 )
ot

+V'(—’ﬁ%):V~[<u+ﬂ)v%}+Gk+Gb—ﬁ5 e (2.41)

Ok
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k

nas quais G, é o termo que controla a geracdo de energia cinética turbulenta devida aos
gradientes da velocidade média, e G, devido aos efeitos de empuxo, C.; e C., sao as
constantes que controlam a producgao e a destruicdo da taxa de dissipacdo da energia cinética
turbulenta, respectivamente, enquanto que C_5 controla os efeitos devidos ao empuxo, e 0, e
o, correspondem aos nimeros de Prandtl turbulentos para £ e €, respectivamente.

O termo G}, é modelado de acordo com a hipdtese de Boussinesq, como

Gy =—puv' Vi=yp, S2 (2.43)

onde § é o médulo do tensor da taxa de deformacao média, tal que

S

28,8, e 8;=-[Vu+(Va)T] (2.44)

N =

O termo G, em escoamentos nos quais estdo presentes simultaneamente um campo

gravitacional e gradientes de temperatura e/ou de massa especifica, é modelado como

o —
Gy = 95 b, V. (2.45)

A viscosidade turbulenta, u,, por sua vez, é calculada através de uma expressao
algébrica secundaria, combinando k e e, dada por
72
Hy = ﬁ Ou ?a (246)
onde €, também ¢ uma constante do modelo.
O que diferencia o modelo k-¢ Padrao [Launder e Spalding, 1972] das modificagoes
propostas por Morse, 1977, e Pope, 1978, e de Kumar e Goel, 2010, se restringe aos valores

adotados para as constantes C; e C,,, conforme a Tabela 2.1.

Tabela 2.1 — Constantes do modelo k-¢ Padrao

Modelo (O C,., C.s C, oy, o,
Launder e Spalding, 1972 1,44 1,92 .
Morse, 1977, e Pope, 1978 160 192  tanh % 0,09 1,0 1,3
Kumar e Goel, 2010 1,44 1,80

O que originou essas modificacbes nas constantes do modelo k-¢ Padrao foi a
observacao de que o modelo original, apesar de predizer relativamente bem o campo de
velocidades para jatos planos bidimensionais, seus resultados para jatos circulares ficavam

significativamente longe do esperado. Conforme Pope, 1978, esse desvio ocorre devido a uma
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superestimacao da taxa de decaimento da energia cinética turbulenta, em até 40%. Este
fenémeno foi por ele nomeado como “round-jet plane-jet anomaly” no modelo k-¢ Padrao.
Consequentemente, através de uma série de dados experimentais e de computagoes
numéricas, muitos pesquisadores propuseram aperfeicoamentos no modelo, de forma a deixa-
lo mais preciso na solugdo de jatos circulares [Morse, 1977; Pope, 1978; McGuirk e Rodi,
1979].

A alternativa mais simples e mais bem sucedida foi proposta, independentemente, por
Morse, 1977, e Pope, 1978, resultando na modificacdo da constante C_; de 1,44 para 1,60
[Dally et al., 1998]. Essa modificagdo é bastante popular e amplamente empregada na
simulagao de jatos livres, com ou sem combustdo, como pode ser visto em Pitsch, 2000,
Smith et al., 2003 e 2004, Emami e Fard, 2012, Zakrzewski e Ziélkowski, 2013, Ziani et al.,
2013, e Deon et al., 2014.

A segunda, de Kumar e Goel, 2010, contudo, é menos conhecida, mas tem o mesmo
objetivo. Nela, é ajustada a constante C_,, ao invés de C,;, que é modificada de 1,92 para
1,80. Sendo recente, ainda ndo ha uma quantidade tao significativa de trabalhos com a sua
utilizagdo, mas alguns exemplos sdo os estudos Amami e Nobari, 2010, e de Roy et al., 2014.

Apesar de distintas, essas duas modificacbes apresentadas sdo em seu fundamento
praticamente equivalentes, uma vez que ambas resultam em um aumento da razao C.,/C.,,
conforme a Tabela 2.2, fazendo com que seja diminuida a taxa de decaimento da energia

cinética turbulenta.

Tabela 2.2 — Razao C.1/C.2 no modelo k-¢ Padrao

Modelo Ceq Ce, Ce1/Cey
Launder e Spalding, 1972 1,44 1,92 0,75
Morse, 1977, e Pope, 1978 1,60 1,92 0,83
Kumar e Goel, 2010 1,44 1,80 0,80
2.4.2.2 Modelo k- Realizable

O modelo k-¢ Realizable, apresentado por Shih et al., 1995, difere significativamente
do modelo k-¢ Padrao, com a supressiao e modificacdo de termos nas equagoes de transporte
para k e €, e devido a uma nova formulagao para a viscosidade turbulenta. O termo realizable
se refere a habilidade do modelo em satisfazer restricoes matematicas nas tensdes normais e
se manter consistente com a fisica do fenémeno.

A equagdo para a energia cinética turbulenta no modelo k-¢ Realizable é a mesma do
k-e Padrao, mas difere na equagdo para a sua taxa de dissipacgdo, dada por
~2

(pé) o~y My ~ - ¢ g




28

onde v é a viscosidade cinematica do fluido, v = p/p, e C.; e C, sdo constantes do modelo,

conforme a Tabela 2.3.

Tabela 2.3 — Constantes do modelo k-¢ Realizable

Cs 1 C2 Ok T

1,44 1,9 1,0 1,2

Os termos G}, e G}, e a viscosidade turbulenta sao modelados como no modelo k-¢

Padrao. Contudo, €, nao é mais uma constante, sendo agora dada por

kU

s (2.48)
g

C,=4,+Ag

onde

U*

\/Sij S+ 92 2y (=8 @y, (2.49)

e £2,; ¢ o tensor da taxa de rotagao média vista de um referencial que se move com a

velocidade angular, w,, tal que

2, =-[Vu—(V@)T] e d@,=—. (2.50)

N =

As constantes A, e Ag s@o dadas por

1 ~

Ay =404 | Ag=+b6cosyp |, cp:§cos_1<\/6W> e W= (2.51)

2.4.2.3 Modelo k-w Padrao

O modelo k-w Padrao, revisado por Wilcox, 1998, permite um tratamento mais preciso
para as regides proximas as paredes, com uma transicdo automatica entre as regides de baixos
e elevados nimero de Reynolds. Em relagdo aos modelos k-, o modelo k-w Padrao mostra
desempenho superior para escoamentos confinados, com baixos ntmeros de Reynolds, sob
separacao e gradientes de pressao adversos. Porém, exige elevada resolucao da malha préximo
as paredes, caso contrario, pode antecipar e sobrepredizer a posicdo e intensidade da
separagao do escoamento.

Para o modelo k-w Padrao, k e w sao obtidos das equagoes

o(p k)

o +V-(puk)=V- (I, VE) + G, - Y, e (2.52)
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o(p @)
ot

YV UG =V (I, V&) + G, —Y,, (2.53)

nas quais os termos I e I, representam a difusividade efetiva de k e w, respectivamente, G
e G, representam os termos de producao de energia cinética turbulenta e de sua taxa de
dissipagdo especifica, respectivamente, e Y, e Y, representam a dissipagao de k e w devida a

turbuléncia.

A viscosidade turbulenta é determinada através de uma combinacao de k e w, tal que

1

w=a2 (2.54)
w

na qual o* é determinado através de uma fungdo de amortecimento para correcdo do

comportamento da viscosidade turbulenta de acordo com o nimero de Reynolds, dada por

(),
onde
Re, = 5 ; (2.56)
As difusividades efetivas, I}, e I, sao dadas por
Io=p+pjo, e T, ,=p+ujo,, (2.57)

onde o0, e 0, correspondem aos numeros de Prandtl turbulentos para k e w, respectivamente.

O termo G, é modelado como nos modelos k-¢. O termo G, por sua vez, ¢ dado por

Gw:OéGk

= &

: (2.58)

onde o coeficiente o também é determinado através de uma funcdo de amortecimento para o

numero de Reynolds, tal que

_ay, (o + Ret/Rw)
“T (1+Ret/Rw ' (2.59)
O termo de dissipagao Y} é dado por
Ye=pB fs kO, (2.60)

onde
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1 6, <0
f (1+680p;;a o 5, = L Vi V& g = e [M15F (Rer/Ro)" (2.61)
. = k . s k= == w (§] = Poo .
B im para 5k > 0 w3 1 + (Ret/Rﬁ)4
E o termo de dissipacao Y, é dado por
Y,=pB f55% (2.62)
onde
14706, 02,9, 8, .1 N
R N ™) 5 o= | T Tk .. =-[(Vu)T — V).
fi=1vs0s, T pap | ¢ Pugl(VE VA (2.63)
As constantes do modelo sao apresentadas na Tabela 2.4.
Tabela 2.4 — Constantes do modelo k-w Padrao
(7% aéo a?) g Rk Rw Rﬁ O O Z;o /8
0,52 1 0,024  1/9 6 2,95 8 2,0 2,0 0,09 0,072
2.4.2.4 Modelo k-w Shear-Stress Transport

O modelo k-w Shear-Stress Transport (SST), desenvolvido por Menter, 1994, é uma
variagdo do modelo k-w Padrdo. Combina o modelo k-w Padrdo para o uso préximo as
paredes, e o modelo k-¢ Padrao para regides afastadas das paredes, o que é feito através de
uma fun¢do de harmonizacao entre as duas regides. Além disso, é modificada a definigdo da
viscosidade turbulenta, para contabilizar efeitos de transporte das tensdes cisalhantes, e
contém um termo difusivo cruzado adicional na equagdo de transporte para w. O modelo
contém termos modificados para trabalhar bem com escoamentos de baixos e elevados
numeros de Reynolds, sem a necessidade de fung¢oes de amortecimento adicionais.

Seus beneficios sao semelhantes aos oferecidos pelo modelo k-w Padrao, sobretudo em
escoamentos com gradientes de pressdo adversos e com separacdo ou parcialmente separados,
e é recomendado quando se deseja uma precisdo elevada na simulacdo da camada limite.
Contudo, também exige um grande refinamento da malha préximo as paredes, assim como o
modelo k-w Padrao. Além disso, o modelo k-w SST resulta em elevados niveis de turbuléncia
em regides com deformacdo normal elevada, como regides de estagnacdo e de grande
aceleracdo, mas esta tendéncia ainda é menos pronunciada do que com um modelo k-
tradicional. Em relacdo ao k-w Padrdo, o modelo k-w SST nao é recomendado para
escoamentos livres, em funcao de sua dependéncia com a distancia da parede.

A equagao para a energia cinética turbulenta no modelo k-w SST é a mesma do k-w
Padréao, mas difere na equagao para a sua taxa de dissipagdo especifica, pelo acréscimo de um

termo difusivo cruzado, D ,, sendo dada por
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A(p &)
ot

YV (FUD) =V (I, V&) +G,—Y,+D (2.64)

w*

As difusividades efetivas, I}, e I,, sao modeladas como no modelo k-w Padrao.
Contudo, os ntmeros de Prandtl turbulentos para k e w, respectivamente o, e o, nao sao

mais constantes, sendo agora dados por

o) = F*M}_l e o= [i+@] (2.65)

Ok,1 Ok,2 Ow,1 0,2

onde 0y 1, 044, 0,1 € 0, 5 Sa0 constantes do modelo e F; é uma funcdo de harmonizacao.
? ) k) )

A viscosidade turbulenta é determinada através de

Pk 1 SF\|
) oafa; W
onde F, é uma funcao de harmonizacgao e a; é uma constante do modelo.
As fungdes de harmonizagao F e F, sao dadas por
VE 500 4 A5k
_ 4 _ ’ 3
F, =tanhy¢] , ¢, =min [max (0709 5950 y2> o2 D y21 e (2.67)
VE 500 p
— 2 — mé
FQ = tanh 725 ,  Po = MTaxr (2m,m) 5 (268)

onde y é a distdncia da parede e D é a parte positiva do termo difusivo cruzado, D, tal que

1 1_-
DY = max (2 p—=Vk V&, 10—10). (2.69)

Oy2W
O termo G, é modelado como nos demais modelos. J& o termo G, por sua vez, é

dado por

"
. =L@, (2.70)
Hy

G

onde « é determinado através da mesma funcdo de amortecimento do modelo k-w Padréo.

Porém, o, ndo é mais uma constante, sendo agora dada por
Aoy = aoo,l Fl + aoc,Q(l - Fl)v (271)

onde

ol = o o2 T 2.72
PR ? T P =)
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onde k ¢ uma constante do modelo.
Os termos de dissipacao Y, e Y, sao modelados como no modelo k-w Padrao.

Contudo, no modelo k-w SST os termos fsz e fg sdo constantes, iguais a 1. O termo S,

presente na equagao do termo de dissipagdo de w, é agora dado por

B =By Fy + By(1— FY). (2.73)
O termo difusivo cruzado, D, é expresso pela equacao

S B S
D,=2(1—F)p= Vk V. (2.74)

w Jw,2

As constantes do modelo sao apresentadas na Tabela 2.5.

Tabela 2.5 — Constantes do modelo k-w SST

a, Ok O Op.2 02 B1 B> I fs K

0,31 1,176 2,0 1,0 1,168 0,075  0,0828 1 1 0,41

As demais constantes do modelo (o, o, ag, Ry, R, e Rs) sdo as mesmas que as do

modelo k-w Padrao, conforme a Tabela 2.4.
2.4.2.5 Tratamento para as Regides Préximas as Paredes

Escoamentos turbulentos sao afetados significativamente pela presenca das paredes. O
campo de velocidade média é afetado através da condicdo de nao deslizamento, obviamente,
que deve satisfeita na parede. O comportamento da turbuléncia também é alterado pela
presenca da parede, contudo, de uma forma nao tao trivial. Muito perto da parede, a
dissipacdo viscosa reduz as flutuacbes da velocidade perpendicular a ela, reduzindo,
consequentemente, também as flutuagoes normais. Para a parte exterior da zona proxima da
parede, no entanto, a turbuléncia é rapidamente aumentada pela geracdo da energia cinética
turbulenta devida aos elevados gradientes da velocidade média.

Dessa forma, a modelagem préxima da parede impacta significativamente a fidelidade
das solucbes numéricas, na medida em que as paredes sao uma fonte relevante da vorticidade
e da turbuléncia. Afinal, é na regido préxima da parede onde s@o encontrados os maiores
gradientes das propriedades do escoamento e onde a quantidade de movimento e o transporte
de outros escalares ocorrem de forma bastante intensa. Portanto, a representacdo do
escoamento na regiao préxima da parede pode ser determinante na qualidade dos resultados
obtidos em uma simula¢do numérica.

As equagoes supracitadas sdo validas somente para a parte central do escoamento, ou
seja, longe das paredes, onde p, > p. Proximo as paredes, na regiao viscosa, a lei da parede é

empregada, conforme Launder e Spalding, 1974. Sendo assim, em termos da simulacao
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numérica, isso significa dizer que ela é aplicada ao primeiro volume de controle adjacente a
parede. Sendo assim, a camada interior da regido viscosa, mais préxima da parede, em
yt < 11,225, é aplicado um perfil linear da velocidade longitudinal, enquanto que para a
regiao mais externa, em y= > 11,225, j4 plenamente turbulenta, é aplicado um perfil

logaritmico, o que é expresso matematicamente através de
yt <11,225 — ut =yt e (2.75)
yt>11,225 — ut=X"tin(Ey"), (2.76)

onde a distancia adimensional da parede, y*, e a velocidade adimensional, u", sdo modelados
como

~ ~1/4 71/2 ~ ~ ~1/4 71/2

y*zpr“ kY +:upC',L kY

e u

(2.77)
H u*

onde u* = \/TT/,B ¢ a velocidade de cisalhamento, na qual 7,, é a tensao cisalhante na parede.
No perfil logaritmico, a constante de von Kéarméan, X, é igual a 0,4187, e a constante
empirica E é igual a 9,793, conforme o c6digo CFD empregado [ANSYS Inc., 2013a, p. 115].
A modelagem dos termos que controlam a turbuléncia (%, Gy, € e @) também sofre
alteracao na regido proxima da parede. A condicdo de equilibrio entre producgéo e destruicao
da energia cinética turbulenta, juntamente com a consideracao de tensdo cisalhante constante
na regiao viscosa, leva a um gradiente nulo de k na parede, ou seja, ok /0y = 0. O termo que

controla a producgdo da energia cinética turbulenta é nessa regido modelado como

2

Gy = Tw
k_j(yﬁcl/4 %1/27 (278)
o
enquanto que € e & sao obtidos através das relagoes
o3/t 32 — o 4\2
oS M g ) (2.79)
Xy I

onde a determinacao de w' depende do valor de y*, através da mesma relacdo considerada

para a velocidade, ou seja,

6
gt <11,225 - wh = e 2.80
3 ()2 (2.80)
6 dut
gt > 11225 5 wt = 4 (2.81)

T /B dyt

sendo que os termos [ e (5 ja foram apresentados anteriormente para os modelos k-w
Padrao e k-w SST.
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2.4.2.6 Limitadores para a Producao da Energia Cinética Turbulenta

Uma das deficiéncias dos modelos RANS de duas equagoes é a excessiva produgao da
energia cinética turbulenta, k, controlada pelo termo G, , na vizinhanca de pontos de
estagnacao. De forma a evitar tal amplificag@o excessiva, o termo G, pode ser limitado
através de duas formulagoes distintas, ou com ambas, de forma simultanea.

A primeira dessas formulagoes foi proposta por Menter, 1994, sendo definida por

A segunda formulacao foi proposta por Kato e Launder, 1993, que notaram que o
nivel excessivo de producao de energia cinética turbulenta é causado por uma elevada taxa de
deformacao, ,§, nessas regioes de estagnagdo, uma vez que o campo do escoamento proximo a
um ponto de estagnagdo é praticamente irrotacional, com uma taxa de vorticidade, f), muito

baixa. A formulacao por eles proposta é dada por
G, = min(Gk,ut s f)) (2.83)

Estas formulagoes, disponiveis mnos modelos apresentados, foram empregadas

concomitantemente nas simulagoes realizadas, ou seja,
Gy =min(G,,10 5 &1, S 02). (2.84)
2.5 Modelos Baseados no Conceito de Flamelets

Os modelos baseados no conceito de flamelets partem da ideia de que uma chama
multidimensional pode ser modelada como uma série de elementos de chama quase

unidimensionais, denominados flamelets [Peters, 1984 e 1986], como ilustrado pela Figura 2.1.

estrututas microscopicas
quase unidimensionais

chama
multidimensional

Figura 2.1 — Ilustracao das estruturas microscépicas em uma chama multidimensional
[adaptada de van Oijen, 2014, p. 7]

Se a espessura destes elementos de chama for menor que o tamanho dos vértices de
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Kolmogorov, ou seja, o tamanho das menores escalas da turbuléncia do escoamento, eles
acabam por ter sua estrutura laminar interna preservada, apesar de transportados e
deformados pelas condigoes locais do escoamento, mas sem perda de suas caracteristicas

fundamentais, como ilustrado pela Figura 2.2.

combustivel m—)

Z

oxidante

= escalas intermediarias

grandes escalas

microescalas

Figura 2.2 — Grandeza das escalas em um escoamento reativo turbulento
[adaptada de Uzray et al., 2012, p. 18]

Por outro lado, se a turbuléncia for tdo intensa a ponto de os vértices de Kolmogorov
se tornarem menores que a espessura da zona da chama, tais vortices poderdo penetrar a
chama, destruindo sua estrutura interna, podendo até mesmo extingui-la por completo. Nesse
caso, os elementos de chama nao sdo mais identificiveis, e a modelagem baseada em flamelets
falha.

Esta abordagem permite a dissociacdo das partes convectiva e reativa do escoamento,
mesmo ele sendo turbulento. Cada flamelet é submetido a condigoes locais do campo do
escoamento, resultando na sua conveccdo e alongamento, mas sem destruicdo de sua
estrutura interna laminar. Portanto, a estrutura local da chama pode ser descrita através de
algumas poucas varidveis apenas. A estrutura laminar dos flamelets pode ser pré-calculada,
resolvendo os principais escalares reativos (temperatura, massa especifica da mistura e fragoes
massicas das espécies quimicas), que sdo subsequentemente tabulados mno espago
composicional, parametrizados em funcdo de um pequeno numero de varidveis de controle e
armazenados em um banco de dados. Uma vez conhecidos os valores destas variaveis de
controle a partir do campo do escoamento, é possivel recuperar as quantidades termoquimicas
armazenadas na biblioteca gerada a partir dos flamelets.

A solucao dos flamelets é realizada com o auxilio de cddigos especializados em chamas
unidimensionais, a exemplo do Chem1D e do ChemKin, empregando mecanismos de cinética

quimica robustos, como aqueles da série GRI-Mech.
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Dessa forma, durante a simulacdo numérica apenas as equagoes de transporte para as
variaveis de controle tém de ser resolvidas, enquanto que as demais informagoes sao
recupadas da tabela.

Nas subsecOes seguintes sao abordados os aspectos relativos aos modelos baseados no
conceito de flamelets empregados neste trabalho, ou seja, o Steady Laminar Diffusion

Flamelet (SLDF) e o Flamelet-Generated Manifold (FGM).

2.5.1 Flamelets Difusivos Laminares

De uma forma geral, a combustdo nao pré-misturada é associada aos flamelets
difusivos de contracorrente, configuracdo na qual o combustivel e o oxidante, inicialmente
separados, sdo impelidos um contra o outro através de bicos injetores axissimétricos dispostos

opostamente, como mostrado na Figura 2.3.

plano de estagnagao chama oxidante

Lo —

combustivel

—

distancia entre as saidas dos bicos injetores

Figura 2.3 — Configuragdo de chama laminar do tipo contracorrente
[adaptada de Peters, 2004, p. 181]

A medida que a distdncia entre as saidas dos bicos injetores é diminuida, ou
aumentada a vazao dos jatos, a chama ¢é deformada de maneira a comprimi-la
longitudinalmente e estird-la na direcdo transversal. Enquanto é baixo o estiramento da
chama (baixa vazao dos jatos e/ou grande distdncia entre os bicos injetores), é grande o
tempo de residéncia quimica, permitindo que os reagentes tenham tempo suficiente para
interagir de forma a realizar uma combustdo mais completa, ou seja, proxima do equilibrio
quimico. Por outro lado, & medida que é aumentado o estiramento da chama (alta vazao dos
jatos e/ou pequena distancia entre os bicos injetores), é diminuido o tempo de residéncia
quimica dos reagentes, que passam muito rapidamente pela zona de reacao, resultando em
combustao incompleta, distanciando a chama da condi¢do de equilibrio quimico. Se o grau de
estiramento da chama for muito elevado, ela sera extinta por completo.

Os campos das principais propriedades podem ser obtidos de uma chama de
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contracorrente, através de medicOes experimentais ou, o que é mais comum, calculados
numericamente.

As equagbes para descrever a estrutura dos flamelets em uma configuracdo de chama
de contracorrente foram descritas pela primeira vez por Peters, 1984. Sua determinagao é
baseada na fragdo de mistura, Z, escalar conservado que representa a fragdo méssica do
material originado do combustivel, sendo igual a 0 na saida do oxidante e igual a 1 na do
combustivel. De posse deste conceito, a equagao de transporte da fracdo de mistura pode ser
deduzida tanto da conservagao dos elementos quimicos (ver Apéndice A) quanto do principio
de escalar conservado (ver Apéndice B).

Se todas as difusividades das espécies quimicas forem assumidas iguais, isto é,
assumindo nimero de Lewis unitdrio para todas elas, a equacio de transporte da fracao de

mistura pode ser simplificada a

p 2)
ot

+V-(pu2)=V-(pD,VZIZ). (2.85)

onde D, é o coeficiente de difusao da fracdo de mistura.

A estrutura de chamas nédo pré-misturadas pode ser descrita em termos da fracdo de
mistura, sendo que o seu resultado pode ser dado pela solugao de sua equacgdo de transporte
juntamente com a solu¢do do campo do escoamento. Se assumida uma taxa de reacgdo
infinita, teriamos que a frente de chama se restringiria a posicdo na qual a fracdo de mistura
¢ estequiométrica, Z,,, o que ¢ ilustrado para uma chama turbulenta nao pré-misturada do
tipo jato livre na Figura 2.4. Contudo, mesmo considerando taxas de reagao finitas, a fragdo
de mistura continua sendo um bom parametro para mapear a estrutura da chama, uma vez

que a zona de reacdo costuma ser bastante delgada.

oxidante, Z =0

combustivel

Z=1

oxidante, Z =0
Ta,s Z2

Figura 2.4 — Representagio esquematica de uma chama nao pré-misturada turbulenta
[adaptada de Peters, 2004, p. 44]

A partir da representacido esquematica apresentada na Figura 2.4 podem ser derivadas
as equacoes para os flamelets. Esta derivacao é feita de acordo com as etapas seguintes:
i.  Reescrever as equagOes para conservagao das espécies quimicas (Equacdo 2.3) e da

energia (Equagdo 2.16) em termos do sistema de coordenadas atrelado a superficie da
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frente de chama;

ii.  Introduzir as transformacoes do sistema de coordenadas atrelado & superficie da frente
de chama para um novo sistema de coordenadas independente, ortogonal a superficie
da frente de chama;

iii. =~ Com base nas ordens de magnitude, eliminar os termos relativos as diregdes
tangenciais a superficie da chama;

iv.  Introduzir o pardmetro que quantifica a influéncia dos efeitos multidimensionais do

campo do escoamento, denominado taxa de dissipacao do escalar, Y.

A derivacdo das equacgoes para descrever a estrutura dos flamelets é apresentada com
detalhes no Apéndice C, sendo que a seguir é dada apenas a formulagdo final presente no

cdédigo CFD empregado, ja considerando regime estacionario:

2
O:%p X%—’—d}k para k=1,N,—1 e (2.86)
1 ac, N, Y\ oT
anZ2 z Z (82 +Z C, az)az (2.87)

A taxa de dissipacdo do escalar, y, varia ao longo do flamelet, e sdo diversas as
propostas para sua modelagem, obtidas comumente de solugoes assintéticas analiticas. Para a
configuracdo de chama do tipo contracorrente é comum a formulacdo de Kim e Williams,

1997, como no c6digo numérico empregado, dada por

_a, 3( /p—i—l)2

TAr 2v/pss/p+ 1

exp{—2[erfc (2 Z))?}, (2.88)

na qual erfc! é o inverso da fungdo erro complementar, p_, é a massa especifica da corrente
no oxidante puro e a, é a taxa de estiramento caracteristica do flamelet, utilizada como uma

condicao de fronteira para a solucdo das equacgdes, tal que

(2.89)

onde V é a velocidade relativa entre os jatos de combustivel e de oxidante e d é a distancia

entre os bicos de saida dos jatos.
2.5.2 Construcao da Tabela Termoquimica Laminar
A construcdo da tabela termoquimica com os resultados para os flamelets se da

através da solucdo das Equacbes 2.86 a 2.88, para as quais devem ser definidas como

condigoes de contorno a temperatura e as fragoes massicas das espécies quimicas presentes
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nas correntes de combustivel (em Z = 1) e oxidante (em Z = 0).

O conjunto de equagoes deve ser resolvido para diversas condigoes de deformacao da
chama, controlada através da taxa de estiramento a,, partindo da situacdo proxima ao
equilibrio quimico, de menores taxas de estiramento, e aumentando-a até que ocorra a
extingdo completa da chama. As taxas de produgdo/destruicio de massa, W, sdo resolvidas
de acordo com algum mecanismo para a cinética quimica e em conjunto com um cbddigo
numeérico especializado.

Estas diversas solugdes para temperatura, massa especifica da mistura e fragoes
massicas das espécies sdo entdo armazenadas em funcdo de algumas varidveis de controle,
formando curvas mno espago composicional. No modelo SLDF, os resultados sao
parametrizados através da fracdo de mistura e de alguma taxa de dissipacdo do escalar
caracteristica.

A fracdo de mistura estd na base da modelagem de chamas nédo pré-misturadas e, sob
certas consideragoes simplificadoras, pode-se dizer que o estado termoquimico do fluido esta
relacionado a ela. Sdo diversas as alternativas para a sua formulacdo, dependendo da
composicao do combustivel e das caracteristicas do fenémeno que se deseja capturar.
Contudo, em qualquer que seja a defini¢ao, ela deverd obedecer a premissa de ser igual a 0 na
fronteira do oxidante e igual a 1 na do combustivel e a de apresentar um comportamento
monoténico ao longo da solucdo espacial do flamelet, a fim de evitar um mapeamento
ambiguo das solugbes em funcao da variavel de controle. Para combustiveis compostos por
hidrocarbonetos é usual a utilizagdo da fracdo de mistura definida por Bilger, 1988, p. 483,
dada por

2(Yo = Yoo)/We +0,5(Yy =Yy o) /Wy — (Yo —Yo.2)/Wo

Z = , 2.90
2(Yo1 —Yeo) /W +05(Yy 1 —Yuo) /Wy — (Yo —Yo2)/Wo (2.90)

onde Y, e W, s@o, respectivamente, as fracdes massicas e massas atomicas correspondentes
aos atomos de carbono (C), hidrogénio (H) e oxigénio (O) presentes na mistura, e os
subindices 1 e 2 se referem as condigoes das correntes de combustivel e de oxidante,
respectivamente. Ja os coeficientes para a contribuicdo dos diferentes elementos tém a
finalidade de manter seu valor estequiométrico, Z,,, idéntico ao obtido com a definicao
classica para a fragdo de mistura baseada apenas na fragdo massica originada da corrente de
combustivel.

Para a taxa de dissipagdo do escalar caracteristica as escolhas mais usuais se
restringem ao seu valor obtido na condig¢ao estequiométrica ou na de temperatura maxima do
flamelet. Contudo, como verificado por Liu et al., 2006, p. 609, na investigagdo numérica de
uma chama ndo pré-misturada laminar de etileno e ar, é esperado que as diferencas
encontradas entre estas duas escolhas nao sejam significativas sobre os resultados, uma vez
observado que a temperatura maxima de uma chama ocorre justamente muito préxima a

condicdo estequiométrica. Mas a escolha mais usual é certamente a primeira, baseada na
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condicao estequiométrica, x,,, e é esta a adotada no cédigo CFD empregado.

Sendo assim, definidas as condigdes de contorno apropriadas ao problema, ou seja, a
temperatura, a pressdo e as fragoes massicas das espécies na saida das correntes do
combustivel e do oxidante, as equacgdes sdo resolvidas considerando uma chama de
contracorrente laminar, inicialmente com taxas de estiramento desde valores muito baixos, e,
consequentemente, préoximo da condicao de equilibrio quimico, no limite em x,, — 0,
aumentando-a até ser atingida a extincao da chama, em x,.,. Todas essas solugdes sao entao
armazenadas em funcdo das variaveis de controle Z e x,, , formando uma tabela
bidimensional.

O procedimento de solucdo dos flamelets laminares e subsequente parametrizacdo e

armazenamento dos escalares reativos em funcao de Z e y,,; € ilustrado através da Figura 2.5.

Solugao dos flamelets laminares Armazenamento das solugoes em
Equagoes 2.78 a 2.80 funcéo de Ze yx,,
T) P, Yk /}\ /:\
i ' Xst diferentes
Wi flamelets
/[
¥i
RN r->
)
_______________________ _>
—> 7
0 1

Figura 2.5 — Procedimento de solug@o dos flamelets laminares e armazenamento dos escalares reativos

2.5.3 Incorporacao dos Efeitos da Turbuléncia

Em escoamentos reativos, além de muito onerosa computacionalmente, nao é
satisfatoria a determinacdo de taxas de reacdo médias a partir do campo médio dos escalares
do escoamento, sendo assim, sdo necessarios modelos que deem conta também do efeito de
suas flutuacoes. Uma das técnicas propostas para possibilitar a simulagdo de tais problemas e
fornecer resultados confidveis com baixo custo computacional é o método da funcao de
densidade de probabilidade (PDF - Probability Density Function), que se tornou popular na
combustao.

A fungao de densidade de probabilidade, P(), pode ser interpretada como a fragao de
tempo na qual uma porcdo do fluido, em determinada coordenada espacial, passa na
vizinhanga do estado ¢ [Tennekes e Lumley, 1972, p. 198]. Para ilustrar o conceito, na Figura

2.6 é apresentada a variacgao aleatéria ao longo do tempo da propriedade genérica &.
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£(t)

valor médio

Ag

Figura 2.6 — Descricao grafica da funcao de densidade de probabilidade
[adaptada de Tennekes e Lumley, 1972, p. 198]

A varidvel £ passa uma determinada fracdo de tempo na faixa denotada por P(&§) A&,
apresentada no lado direito da figura, sendo que seu valor corresponde a area sob a curva

denotada por aquela faixa, ou seja,

P(&) A& = lim =3 (A1), (2.91)

onde T' é a escala de tempo total avaliado, At é a quantidade de tempo de cada passagem de
& na faixa A€ e n é a quantidade de vezes que £ passa por essa faixa. Em outras palavras,
P(&) determina que a probabilidade de encontrar £(t) entre £ e £ + A é igual & propor¢ao de
tempo 14 ocupado.

A forma da fungao P(§) depende da natureza das flutuagoes de . Na prética, P(§) é
desconhecida e é modelada como uma funcdo que aproxime os formatos reais das PDFs que
tém sido observadas experimentalmente. Na combustdo turbulenta, entre as diversas
possibilidades para modelar a forma hipotética das PDFs, a mais comum delas, e que faz
parte do cédigo CFD empregado, é a fungdo de distribui¢do beta, primeiramente introduzida

na literatura da combustao por Janicka e Kollman, 1979, dada por

e -9
P é- = y
() f()l ot (161 de (2.92)
onde os parametros de ajuste « e 3 sdo
QZEF(%O%] e B=(1-¢) F(%g)—l], (2.93)

nos quais & e 572 sdo, respectivamente, a média e a varidncia da varidvel £(t), ou seja, seu
primeiro e segundo momentos estatisticos centrais.

A funcdo beta é amplamente utilizada porque pode tomar multiplos formatos,
contabilizando informagdes nao apenas dos valores médios das varidveis (primeiro momento

estatistico central), mas também de sua varidncia (segundo momento estatistico central) e de
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outros momentos estatisticos centrais de maior ordem. Mas apesar de sua relativa
simplicidade, é observada uma concordancia muito satisfatéria entre a fungdo de distribuicao
beta e as PDFs medidas experimentalmente, como mostrado por Lockwood e Moneib, 1980
[apud Janicka e Peters, 1982, p. 370], para um jato circular aquecido. A Figura 2.7 ilustra
como a funcdo beta pode mudar de forma de acordo com diferentes valores de € e 572, e o0s

respectivos pardmetros « e .

Linha ¢ &2 o B
E o 0,50 1/6 1,0 1,0
21 Y A Y | A ——— 0,50 0,20 2,0 20

P(g) :x: 9 b b b
-~ 0,50 0,25 50 50
< \ HE 0,50 0,07 02 02

e
_______ DA x — — 0,77 0,16 10 3,0
Mg I 0,01 0,01 02 20
| | | |
0 0,2 0,4 0,6 0,8

Figura 2.7 — Exemplos de diferentes formas hipotéticas para a fungao beta
[adaptada de Poinsot e Veynante, 2005, p. 235]

Mas se assumido desprezivel o efeito das flutuagoes de &, a sua PDF se resume a uma

distribuicao do tipo delta de Dirac, 4, tal que

P(§) =6(£—¢). (2.94)
No limite, a funcao delta de Dirac §(§ — E) obedece as propriedades dadas por
se-gn={0 e (2.95)
oo para  £=¢&

o que, em outras palavras, significa dizer que, se desprezadas as flutuacoes de £, toda a sua
distribuic@o de probabilidades se concentraré no seu valor médio, &.
Apesar das diferentes formas possiveis que as PDFs podem tomar, por defini¢ao, elas

sdo normalizadas de forma que a area sob suas curvas seja unitaria, ou seja,

1
/P(f) =1, (2.96)
0
tanto para a funcio beta quanto para a funcdo delta de Dirac.
Os valores de ¢ e 572 foram descritos até aqui como uma média temporal simples,
como se obtidas da decomposi¢ao de Reynolds, contudo, conforme Tennekes e Lumley, 1972,

p- 199, elas podem ser matematicamente expressas por

oo T
= [ np@a=g [ cu=g>" &

n=1

(2.97)

—00
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7= [ cwrga-g [ ena=g53" & (2.08)

em que a ultima equivaléncia no lado direito das equacgbes corresponde ao caso em que a
variavel £(t) é dada na forma de uma série discreta temporal, obtida, por exemplo, da
digitalizacdo de um sinal continuo (analégico), na forma de uma sequéncia de valores a
intervalos de tempo At constantes, sendo T' o tempo total da medicdo e N o tamanho da
amostragem.

Entretanto, na combustdo é muito comum empregar a média e a variancia na forma
ponderada pela massa, ou seja, novamente através da decomposicdo de Favre. Assim, ao
invés da funcao P(§), passa-se a utilizar a fungao }3(5), conforme Huang e Lipatnikov, 2012,

p. 2, sendo esta ultima definida por

p P(§)
T

03] (2.99)
Esta 1ltima conversdo é desnecessaria, porém, se nas Equacgbes 2.91 a 2.98
simplesmente forem substituidos os valores € e £2 por 5 e ?75, 0 que nao compromete em
nada o método.
A determinacdo dos valores médios de uma variavel escalar qualquer ¢, dependente de

&, é feita através de um processo de integragao no qual as PDF's sao entao utilizadas, tal que

—_— 1 ~ ~ —~—
PETH) = [ () P(6£T7) de. (2.100)
0

Assumindo que em um escoamento reativo turbulento, complexo macroscopicamente,
as escalas da turbuléncia costumam ser muito maiores que as da cinética quimica, o conceito
de flamelets é aplicavel, o que permite considerar que as suas solugbes sao suficientemente
representativas na caracterizacdo de chamas em geral. Dessa forma, aos resultados para a
temperatura, a massa especifica da mistura e as fracbes massicas das espécies, obtidos para a
solugao dos flamelets laminares, sdo entao incorporados os efeitos causados pela turbuléncia e

pelo nivel de entalpia do sistema através das PDFs, conforme a expressao
» » Pmse  [Xew [l . Y P - —
3157 Yk = / / / Tapayk(ZaXst) P<Za Za Zl/Z»XstvS(:;a Xst//zvh»ha h//2) az dXst dh7 (2101)
Bmin 0 0

onde h é a entalpia da mistura, que deve ser levada em conta no modelo quando ha perdas de
calor.

A funcéo ]5(Z s Xsts h), contudo, na qual mais de uma varidvel é empregada na sua
definigao, trata-se de uma funcdo de densidade de probabilidade conjunta (JPDF - Joint
Probability Density Function), para a qual se torna muito dispendioso o célculo na maioria

das aplicagoes de engenharia, o que faz com que algumas simplificagdes sejam necesséarias. A
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primeira delas é assumir independéncia estatistica entre as varidveis que a compodem,
permitindo simplificd-la como sendo equivalente ao produto das probabilidades individuais,

ou seja,
P (Z> Za ZN27 Xst> S(:;a Xst//27 h7 ha h”2> = PZ (27 Z7 Z”2) szt <Xst7 5?5-27 Xst//2) Ph <h7 h" h//2>' (2102)
A segunda simplificacdo é assumir desprezivel o efeito das flutuagdes de x,, e h no

célculo dos valores médios dos escalares reativos, resumindo as suas PDFs a funcoes delta de

Dirac, o que resulta em

h, . 1
T.5.Y, :/h o /OX/O T, p.Yi(Z.Xu) Pz (2.2,27%) 6(xo— o) 6(h— 1) dZ dxyydh.  (2.103)

Por fim, a ultima simplificagdo consiste em assumir como desprezivel o efeito do ganho
ou perda de entalpia sobre as fragbes massicas médias das espécies, sendo, assim, sempre
empregadas as fragdes massicas obtidas da solugdo adidbatica, evitando um pré-
processamento que seria muito oneroso na geracao de flamelets nao adiabaticos. J& a
temperatura, para os casos nao adiabaticos ela é recuperada a partir da Equagao 2.17 [Miiller
et al., 1994, p. 1103], na qual a entalpia da mistura é obtida como a soma da entalpia de
formagao e da entalpia sensivel, para uma extensao de ganho/perda da entalpia média, Ah.
A massa especifica da mistura, por sua vez, é recalcudada a partir da equagéo de estado para
os gases ideais (Equagao 2.2).

Na solugdo do escoamento multimensional, apesar de ser possivel empregar uma
equacao de transporte completa [Peters, 2004, p. 195], a taxa de dissipagdo do escalar média
costuma ser obtida através de uma equagao algébrica, na qual sdo relacionadas as flutuagoes
da fragdo de mistura e as escalas de turbuléncia do escoamento. No caso dos modelos de
turbuléncia baseados em duas equagoes diferenciais parciais, é utilizada a expressdo proposta

por Janicka e Peters, 1982, p. 369, dada por
—_— g e
= cxzzf@, (2.104)

onde C, ¢ uma constante, para a qual Jones e Whitelaw, 1982, observaram que sendo igual a
2 é bem reproduzido um jato reativo axissimétrico de metano-ar.

A entalpia média, por sua vez, é determinada através de uma versdo simplificada
para a Equagdo 2.36, sob a consideragdo de ntmero de Lewis unitario, conforme Jones e
Whitelaw, 1982, p. 3, dada por

a(z h _ N
<gt v, (piih)=v- (%w) + 5, (2.105)

onde o nimero de Prandtl turbulento, Pr,, é modelado com base na condutibilidade térmica
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turbulenta, \,, através da relacao

C
Pr, = I;\ ut.
t

(2.106)

Sendo assim, somente para a fragdo de mistura se fazem necessarias duas equacgoes de
transporte adicionais, para sua média e varidncia [Jones e Whitelaw, 1982, p. 10], dadas

respectivamente por

o(p Z . .
(gt ) +V-(puZ)=Vv. [(%jt—;;) VZ} e (2.107)
o(5 27 _ __ 3
%+ vV (puZ7)=V" K%JFS%) VZ”Q} +¢,m(vZ) -pcy, (2.108)

onde C; é uma constante, igual a 2,86, enquanto que a constante C, ¢ a mesma da Equagao
2.104. Os numeros de Schmidt laminar e turbulento sdo assumidos iguais a 0,7 e 0,85,
respectivamente, valores esses que, conforme Tominaga e Stathopoulos, 2007, p. 8092,
compreendem a faixa entre 0,7 e 0,9 ji consagrada por diversos estudos e utilizados na
maioria dos cédigos CFD comerciais.

A partir das Equagoes 2.104 a 2.108 sao entao recuperados os valores locais das
variaveis dependentes armazenadas na tabela termoquimica com a incorporacdo da
turbuléncia. Ademais, a qualidade dos resultados recuperados podera depender da qualidade
de refinamento das tabelas, dada em funcdo da quantidade e concentracdo dos pontos
utilizados na sua parametrizacdo, o que, por sua vez, afeta também o custo computacional e
a memoria requerida para armazenamento dos dados. A construcdo de uma boa tabela

termoquimica é usualmente atingida através de tentativas e erros.
2.5.4 Modelo Flamelet-Generated Manifold

Mais recente, o modelo conhecido como Flamelet-Generated Manifold (FGM), também
baseado no conceito de flamelets, foi desenvolvido com a finalidade de superar parte das
deficiéncias do SLDF, como a possibilidade de obter solugbes para ignicdo ou extingdo de
uma chama, o que ndo acontece com o SLDF (uma vez que este ndo contém varidavel que
controle o estado da reagao), e para melhor determinar alturas de levantamento das chamas.

A técnica trouxe aperfeicoamento, sobretudo, na solugdo de regides de temperaturas
baixas, onde a difusdo e a conveccdo sdo dominantes, em detrimento dos termos reativos.
Pesquisas tém apontado para melhorias significativas nos resultados obtidos com o FGM
sobre aqueles do ILDM [van Oijen, 2002] e do SLDF [Pierce, 2001; Zhouqin, et al., 2010; Jha
e Groth, 2011}, sobretudo na predigao do levantamento das chamas.

No FGM a solucao dos flamelets é igual a do SLDF. Contudo, na parametrizacdo da
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tabela termoquimica a partir das solugbes laminares, a taxa de dissipacdo do escalar
estequiométrica, x,,, € substituida como varidvel de parametrizacdo das solugdes por uma
variavel de progresso da reacdo, ¢, formada por uma combinagdo das fracGes maéssicas de
algumas espécies quimicas presentes nos produtos, que no caso do cédigo CFD empregado

neste estudo, é expressa por

N
Do Yy Y,

Cc = = —eg
N, eq €q’
Zkzl ap Yk; }/C

(2.109)

onde N, é a quantidade de espécies utilizadas na composicao de ¢, o, sao os seus fatores de
ponderacao e o indice eq indica a quantidade de cada espécie presente na condicdo de
equilibrio quimico, ou seja, para x,, = 0, sendo assim, funcdo apenas da fracdo de mistura.

Nos modelos baseados no conceito de flamelets e que utilizam Z e ¢ como variadveis de
controle, esta ultima talvez seja o pardmetro que mais difira entre os modelos. A sua
normalizagdo através dos valores para o equilibrio quimico, ¥?4, é pouco usual. Um exemplo
de trabalho que emprega esta normalizacdo na condicdo de equilibrio quimico, mas
estequiométrica, é o de van Oijen e de Goey, 2004, p. 146, na investigacdo de chamas triplas
laminares. Na maioria dos trabalhos ¢ é composta apenas pela parte do numerador da
Equagao 2.109.

As espécies quimicas escolhidas para a definicho da varidvel de progresso também
variam bastante entre os modelos. Uma revisdo de alguns dos arranjos empregados em
trabalhos diversos é apresentada por Ihme et al., 2012, p. 7716. Ela é tipicamente formada
pela combinacao de algumas espécies presentes nos produtos. No caso da combustao de
hidrocarbonetos, melhores resultados tém sido observados quando empregadas as espécies da
reacao de deslocamento géas-dgua (WGSR - Water-Gas Shift Reaction) [Thme et al., 2012, p.
7719], dada por

CO + H,0 < CO, + H,. (2.110)

No codigo CFD empregado, por padrao as espécies que compde ¢ sao CO; e CO e com
fatores de ponderagao, «y,, unitarios, mas é possivel escolher outras combinacdes de espécies e
outros valores para o.

A variavel de progresso da reacdo, ¢, advém de modelos comumente idealizados para a
combustao pré-misturada. Contudo, esta substituicdo na varidvel de controle secundaria da
solugdo dos flamelets laminares, de x,, por ¢, tem se mostrado vantajosa ao possibilitar ao
FGM obter solugbes para ignicdo ou extingdo de uma chama, o que ndo acontece com o
SLDF.

Os efeitos causados pela turbuléncia continuam sendo incorporados através de PDF's e

pelo nivel de entalpia, tal que
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T,5.Y, = hm/l/lT,p,Yk(z,c) P, (2.2,27%) B, (c,6.c®) 6(h—h) dZ de dh.  (2.111)
h 0 0

min

Sendo assim, além das equagdes de transporte adicionais para a média e a varidncia da
fragdo de mistura, no FGM, é necessario também resolver a média e a varidncia da varidvel
de progresso da reagao. Contudo, para a solugdo do escoamento multidimensional, no cédigo
CFD empregado estas equagdes de transporte sdo escritas para a varidvel de progresso nao

normalizada, ou seja, para Y,, conforme Fiorina et al., 2005, p. 869, dadas por

a(ﬁ?) —~ [T ~ ~
c (v =v. | (2~ 4) y} > 2.112
5tV (puy,) =V {(SchSct VY. +7S, e (2.112)
8(EY”2) — —_ c —
N T v (ay ) = | (P 72 H ) gy sy 2 (2113)
ot v (,ouYC ) v |:<SC+SC,5) VY. } +C (Sc+Sct> ’VYC P T, Yo

—
onde S, ¢ o termo fonte médio da variavel de progresso ndo normalizada, C, ¢ uma
constante do modelo e 7, € a escala de tempo caracteristica da turbuléncia, definida por
3
lt

e =0Cy u”gs ) (2.114)

Tt:

urms

na qual a constante C; é igual a 0,37.

Utilizar Y, ao invés de ¢ nas equagdes de transporte costuma ser vantajoso, uma vez
que, por nao ser comum a presenca de produtos da combustdo na corrente ndo queimada do
oxidante, Y¢? torna-se nula e c acaba ficando indefinida nessas regioes, o que pode levar a
dificuldades na especificagdo de sua condi¢do de contorno na fronteira do oxidante. Outra
vantagem de escrever equacdes de transporte para Z e 5/?5 se deve a uma reducao
significativa na quantidade de derivadas e derivadas cruzadas adicionais envolvendo a fragao
de mistura média [Bray et al., 2005, p. 433].

O termo fonte médio ndo normalizado da varidavel de progresso c, §; ¢ obtido da

integracdo do termo fonte da solugao laminar dos flamelets, S, tal que
S, :/ /SC(Z,C) Py (2,2,27?) P,(c,&,¢"?) dZ de. (2.115)
0 o
O termo fonte da varidvel de progresso para a solugdo laminar, S,, por sua vez, é

definido como uma combinacdo das taxas de produgdo/destruicdo de massa das mesmas

espécies utilizadas na composicao de ¢, ou seja,

NC .
Se=>_, " on @y (2.116)

cujos termos sdo obtidos do mecanismo detalhado de cinética quimica utilizado na solucao
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dos flamelets.

Como ja comentado na Secdo 1.2.2, existe certa confusdo na designacdo dada a
modelos muito similares entre si, desenvolvidos todos em um intervalo de poucos anos. Além
desta dificuldade com as nomenclaturas, é comum haver também variabilidade em suas
formulagoes, tendo cada modelo suas peculiaridades, apesar de todos partirem de um mesmo
conceito. Por exemplo, os modelos podem diferir na forma como sao resolvidas as equagoes
para os flamelets, escritas ora para o campo espacial (em fungdo de x), ora para o campo
composicional (em fungdo de Z). Também ha variacdo na forma como sdo escritas as
equagoes de transporte para a varidvel de progresso da reacdo (ou da sua versdo nao
normalizada), contendo constantes e termos de fechamento variados. Mas, como ja
comentado, é na definicdo da varidvel de progresso da reacdo onde reside a maior variacao
entre os modelos, diferindo até mesmo entre os trabalhos de um mesmo grupo de pesquisa.
Esta tltima é escrita de formas diversas, ora ndo normalizada, ora normalizada pelos valores
da condigdo de equilibrio quimico, pelos de estequiometria, pelos valores maximos ou ainda
outros, e isso sem levar em conta as espécies quimicas escolhidas na sua composicao e os seus
respectivos fatores de ponderagdao. Nao ha como explorar aqui cada uma dessas variagoes, o
que levou a ser dado foco apenas a formulacao disponivel no coédigo CFD empregado no
presente trabalho.

Para finalizar, na Figura 2.8 é ilustrado esquematicamente o procedimento completo

empregado pelos modelos SLDF e FGM.
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Solugao dos flamelets
laminares adiabaticos
Eqgs. 2.86 a 2.88

v Conversao das espécies
‘Qual modelo? em termos da variavel c
Eq. 2.109
SLDF v

Armazenamentode T, pe Y, || Armazenamentode T, p, Y, e S,

em fungdo de Z e x, em fungdo de Z e ¢

[ [
v

Célculo das PDFs
Eqgs. 2.92 a 2.95
2
Integracio de T, p e Y,
Eq. 2.103 (SLDF) ou Eq. 2.111 (FGM)

. nao Determinacio de T e p para AR # 0
Adiabatico? .
Eqgs. 2.17 e 2.2, respectivamente
|
Armazenamento de T, 5, Y, e S, como funcéo de Armazenamento de T, g, Y, e S, como funcio de
Z, 7% e 7, (SLDF) ou Z, 7%, ¢e ¢ (FGM) 7, 27 7, e B (SLDF) ou Z, 2™, ¢, ¢ ¢ h (FGM)
| |
v
Codigo CFD
%, turbuléncia, Z, 77 g
7. (SLDF) ou e ¢ (FGM) |
"~ h (casos ndo adiabaticos) Modelo de radiagao
75| o de radin
J (casos nao adiabaticos)

Interpolagéo e recuperacao — = =
e
de T, p, Yy e S,

Figura 2.8 — Fluxograma de etapas empregadas pelos modelos SLDF e FGM

2.6 Estudo de Refinamento da Malha

O estudo de independéncia dos resultados em fungdo do nivel de refinamento da
malha seguiu as orientacoes de Celik et al., 2008. Para cada estudo foram adotadas quatro
malhas diferentes, com nivel de refinamento entre elas de no minimo 1,3, conforme

recomendacao dos autores. O fator de refinamento entre as malhas, r, é expresso por

hmenos refinada
= —menos refinada (2.117)

h )

mais refinada

onde h corresponde a um tamanho representativo médio dos elementos da malha, dado por

h = 12” A, (2.118)
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no qual A, é a area de cada elemento n.
Ainda seguindo Celik et al., 2008, foram determinados os indices de convergéncia
entre as malhas (GCI - Grid Convergence Index) ao passo que elas foram refinadas para

algumas das propriedades mais relevantes, tal que

1,25 e
rp —1

GCI = (2.119)

onde p é a ordem formal de discretizacdo espacial do método, igual a 2 neste estudo, uma vez
que as discretizagoes sao todas de segunda ordem, e e é o erro relativo entre a solugdo de uma
malha e outra, dado por

¢’mais refinada d)menos refinada|

I (2.120)

|

Prmais re finada

Apesar de néo ser o unico método disponivel, com o GCI é possivel determinar de
uma forma quantitativa e consistente a contribuicio de refinamentos consecutivos
empregados a malha sobre os resultados numéricos obtidos, ao invés de somente reportar o
erro relativo entre os valores obtidos com cada malha [Roache, 1994]. Contudo, os autores
nao citam qual seria um nivel aceitdvel para o GCI, até mesmo porque tal dependeria de
fatores como a natureza do problema investigado, precisdo desejada para os resultados e
disponibilidade de tempo e recursos computacionais. Sendo assim, determinar um limite
adequado para o GCI acaba ficando por conta da experiéncia do pesquisador.

Com base nos mesmos trabalhos, foi possivel determinar também a convergéncia da
solugdo para a faixa assintdtica, ou seja, o resultado que seria obtido com uma malha de

resolucdo infinitesimal (h — 0), obtido através da expressao dada por

rP ¢mais refinada ¢menos refinada (2 121)

¢emtrap0lagio assintética — rp—1

A proximidade das solugbes de cada malha com o resultado da solugdo assintdtica

também pode ser um bom indicar da qualidade da independéncia dos resultados.
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3 COMPARACAO DOS MODELOS DE TURBULENCIA

A simulacdo numérica de chamas turbulentas ainda é um desafio & mecéanica dos
fluidos computacional, sendo frequentemente encontradas discrepancias entre resultados
numéricos e experimentais. Consequentemente, a escolha dos melhores modelos e submodelos
fisicos e praticas numeéricas representa uma etapa importante no estudo da combustao.
Ademais, na anélise dos resultados numéricos da combustao turbulenta, é dificil determinar a
contribuicdo de cada modelo fisico nos resultados obtidos, uma vez que os fenémenos de
transporte estdao acoplados entre si de uma forma bastante complexa. Sendo assim, é muito
importante uma validacdo por partes desses submodelos, isolando o quanto possivel a
interacao entre os diferentes fendmenos.

Dessa forma, esta secdo é dedicada a comparacao de diferentes modelos RANS de
fechamento da turbuléncia, todos baseados em duas equagOes diferenciais parciais, na
simulagdo de um jato livre ndo reativo e isotérmico de propano (Cs;Hs) circundado por um
escoamento coaxial de ar [Schefer et al., 1986 e 1987; Schefer e Dibble, 1986 e 2001; Dibble et
al., 1987].

O referido jato faz parte como um dos casos de referéncia para o International
Workshop on Measurement and Computation of Turbulent Nonpremized Flames [Sandia
National Laboratories|, sendo que ele foi escolhido por: 1) tratar-se de um escoamento
isotérmico, ndo havendo, portanto, a interferéncia de fendémenos devidos & transferéncia de
calor, sejam eles entre os fluidos participantes ou para as paredes; 2) ser plenamente
turbulento, com ntmero de Reynolds baseado no didmetro de saida do jato de propano de
aproximadamente 6,8 10%, possibilitando uma avaliagdo segura dos modelos de fechamento
RANS; 3) pela relativamente elevada razao entre as massas especificas dos fluidos do jato e
do escoamento circundante, R, = 1,52, caracterizando-o como um jato de massa especifica
variavel, propriedade essa que reproduz, de forma simplificada, a variacdo de massica
especifica encontrada em escoamentos reativos devida a liberagdo de calor e expansao térmica
[Schefer e Dibble, 2001, p. 64]; e 4) ja ter sido estudado por pesquisadores diversos, sendo que
tais trabalhos ja foram tratados na Secao 1.2.1.

Neste estudo é avaliada a consisténcia das informagoes experimentais disponiveis e
uma discrepancia relevante é identificada, sendo que nao foi encontrado na literatura
acessivel outro trabalho que explicitasse qualquer inconsisténcia nos dados experimentais. Na
sequéncia, uma série de modelos RANS baseados em duas equagodes diferenciais parciais é
empregada na solugdo do escoamento descrito, sendo seus resultados avaliados sob a luz das
dificuldades encontradas nos dados experimentais. Também né&o foi encontrado trabalho que
apresentasse uma comparacao ampla, sisteméatica e quantitativa dos modelos de fechamento
para este problema. Ademais, este estudo tem como objetivo cobrir diversas das quantidades
medidas experimentalmente, uma vez que os trabalhos revisados apresentam apenas algumas

delas, e na maioria deles para poucas posicoes.
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A descricao completa do caso é feita na Secao 3.1. Na Secdo 3.2 sdo apresentadas as
abordagens numéricas, as equacbes governantes e as principais consideragoes adotadas para
resolver numericamente o problema descrito. Na Secdo 3.3 s@o apresentados e discutidos os

resultados obtidos. As conclusoes sdo apresentadas na Secao 3.4.

3.1 Caracterizacao do Problema

O problema sob investigagdo consiste de um jato nao pré-misturado e nado reativo de
propano (C3;Hs) circundado por um escoamento coaxial de ar, que foi conduzido em um tiinel
de vento vertical de escoamento forcado, com o bico injetor de propano centralizado na
extremidade a montante de sua secao de testes.

A secdo de testes, totalmente envidragada, possuia geometria quadrada, de lados com
30 cm na largura e 200 cm no comprimento. O bico do tubo injetor de propano possuia um
diametro interno, D, de 5,26 mm e um didmetro externo de 9 mm, com uma se¢do reta com
200 cm de comprimento antes de atingir sua saida, assegurando que o escoamento fosse
plenamente desenvolvido no seu interior. A vazdo de propano foi controlada através de
medidores de vazdo, com uma incerteza informada de 2%.

O escoamento coaxial de ar, por sua vez, foi fornecido por um ventilador centrifugo do
tipo soprador, localizado a montante da secdo de testes. Antes de atingir a secdo de testes,
contudo, o ar passou através de uma colmeia, para mitigacdo das componentes laterais do
escoamento, e um cone de contracdo com razao de areas igual a 9:1, fornecendo um nivel de
turbuléncia igual a 0,4%, conforme medicoes obtidas através de anemometria de fio quente.

A Figura 3.1 ilustra o aparato experimental utilizado. Uma descrigdo completa pode
ser encontrada em Dibble et al., 1984, e nos demais trabalhos citados na secao anterior.

Conforme descrito pelos pesquisadores que conduziram o experimento, ele foi ajustado
para que a vazao massica de propano fosse igual a 2,3 g/s, correspondendo a um nimero de
Reynolds igual a 68.168, baseado no didmetro interno do bico injetor. O escoamento coaxial
de ar seco, por sua vez, era igual a 9,2 m/s (£0,1 m/s), com a formacao de uma delgada
camada-limite medida no plano de saida do escoamento ao redor do diametro externo do bico
injetor de propano, com espessura de aproximadamente 0,3 vezes o didmetro do jato. As
correntes de propano e ar eram isotérmicas, a 294 K (+2 K), e os autores indicaram um
gradiente de pressao axial de 6 Pa/m ao longo da segao de testes.

Contudo, certa incerteza recai sobre os valores de velocidade informados para a saida

do bico injetor. Os autores indicaram que a velocidade média, @ do escoamento de

méd>
propano na saida do bico injetor seria igual a 53 m/s, enquanto que a velocidade maxima na

linha de centro do jato, @ medida a partir de anemometria de fio quente, seria igual a

max)
69 m/s, correspondendo a uma razao U,,;,/Um,eq = 1,30, significativamente maior do que
seria de se esperar de um escoamento plenamente desenvolvido no interior de um duto

circular. Se adotado como referéncia um perfil de velocidade do tipo power-law, é possivel
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determinar que a razao U,,4,/U,,cq deveria ser préxima de 1,23, uma vez que ele depende do
nimero de Reynolds, conforme a Tabela 3.1, onde n é o expoente utilizado para determinar o

perfil de velocidades.
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Figura 3.1 — Ilustracao do aparato experimental
[adaptada de Schefer et al., 1987, p. 1319]

Propano, C3Hg
2,3 g/s (£0,046 g/s); 294 K (+2 K); Re, = 68.168

Tabela 3.1 — Propriedades de perfis de velocidade do tipo power-law

Niumero de Reynolds, Re Expoente n  Razdo U,,s, /U,cq

4,0 10° 6 1,26
2,3 10* 6,6 1,24
1,1 10° 7 1,22
1,1 10° 8,8 1,18
2,0 10° 10 1,16
3,2 10° 10 1,16

Fonte: adaptada de Schlichting, 1968, p. 563

Na Tabela 3.1 as razoes u,,, /U,,s; foram calculadas através do inverso da expressao
apresentada por Schlichting, 1968, p. 563, para a razdo entre as velocidades maxima e média
para um escoamento plenamente desenvolvido no interior de um duto, dada por

2 n?

T+ D2n+1) (3.1)

méd

Y £

max

Ademais, o valor informado para a velocidade média para o jato de propano, de

53 m/s, ndo é condizente com o nimero de Reynolds nem com a vazdo informados nas
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condicGes nas quais foi realizado o experimento. Além disso, a massa especifica da mistura
obtida na saida do bico injetor, igual a 2,06 kg/m?® é maior que a massa especifica do
propano, de 1,86 kg/m?* (10,8% maior), nas condi¢bes informadas de temperatura e pressao.
Essas discrepancias levam a crer que o valor informado para a velocidade média do jato de
propano na sua saida deva ser maior, igual a 56,86 m/s (7,3% maior). Infelizmente, ji se
passaram quase trés décadas desde a publicacdo dos estudos experimentais, e ndo ha mais
como identificar a fonte do erro, conforme verificado através de comunicac¢ao privada com os
autores do experimento [Dibble e Barlow, 2015]. A influéncia destas incertezas é investigada
na Secao 3.3.3.

A quantidade de resultados experimentais é extensa, incluindo os valores médios e as
flutuacoes rms para as velocidades longitudinal e transversal, fracdo méssica de propano e
massa especifica da mistura, além de uma série de resultados muito tteis para anélises
estatisticas, como fungées de densidade de probabilidade e momentos estatisticos centrais de
maior ordem. Todos esses dados estdo disponiveis de forma digital, podendo ser acessados no
site dos Laboratérios da Sandia [Sandia National Laboratories|, sendo bastante adequados
para a comparacao com resultados numéricos.

Os resultados estao disponiveis na forma de perfis axiais, medidos na linha de centro
da secao de testes, e transversais, para quatro posicoes medidas a jusante da saida do bico
injetor de propano, em z/D = 4, 15, 30 e 50. A Tabela 3.2 sumariza as principais
propriedades medidas, os respectivos métodos dos quais foram obtidas e as incertezas

estimadas correspondentes.

Tabela 3.2 — Propriedades medidas experimentalmente

Propriedade Incerteza Método de diagnéstico
velocidade média longitudinal, @ +1%
velocidade média transversal, © +1,5%
velocidade rms longitudinal, +2% velocimetria Doppler
velocidade rms transversal, s +2,5% a laser (LDV)
correlagdo entre as flutuagoes das velocidades 5%
0
longitudinal e transversal, u''v"’
fracio méssica média de propano, Y. +2%
¢ Propano, fosus dispersao de Rayleigh
fracdo méssica rms de propano, Yesus rms +3%
ifi 6dia, p +2%
fhassa especttica Hedia, p ’ obtida da fragdo de propano
massa especifica rms, p,,. +3%

3.2 Modelagem Numérica

Esta secdo é dedicada a apresentar as abordagens empregadas na simulagdo do caso

descrito, assim como os modelos adotados e suas respectivas equagbes governantes.
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3.2.1 Equagbes Governantes

O problema foi resolvido numericamente empregando as equagoes RANS na condigao
de regime estaciondrio para a conservacdo de massa total (Equacgdo 2.33), de massa das
espécies (Equagao 2.34) e de quantidade de movimento (Equacdo 2.35). Contudo, uma vez
que o escoamento é nao reativo, nao se fez presente o termo fonte para producdo/destruicao
de massa na equacado para conversacao de massa das espécies, e, por ser isotérmico, nao foi
necessaria a equagdo para conservagao de energia (Equagao 2.36).

Além das equagbes de transporte acima descritas, devem também ser resolvidas

aquelas relativas aos modelos de fechamento da turbuléncia.

3.2.2 Condigoes de Contorno e Propriedades Fisicas

O problema foi reduzido a uma geometria bidimensional e de simetria radial, com
15 c¢m na largura e 200 cm no comprimento, ou seja, compreendendo radialmente desde o
eixo de simetria a até a parede envidragada, e, longitudinalmente, da saida das correntes de
ar e propano até a exaustao da secao de testes.

Apesar de a secdo de testes ser quadrada no experimento, esta simplificacdo do
dominio computacional para uma geometria radial se mostrou satisfatéria em uma avaliacao
preliminar, na qual foi observada uma concordancia muito boa entre as solugbes numéricas
obtidas com as malhas bi e tridimensionais [Deon et al., 2014]. Ademais, todos os demais
estudos numéricos para este caso assumiram esta mesma simplificacao.

Condicdes de contorno usuais foram atribuidas as fronteiras, de acordo com as
informacoes apresentadas na Secdo 3.1. Sendo assim, as paredes foram assumidas as
condicbes de ndo deslizamento e de impermeabilidade; & saida da secao de testes foi atribuida
a pressao ambiente de 1 atm, com um gradiente de pressao axial de 6 Pa/m; a velocidade
transversal foi assumida nula na linha de simetria e na fronteira aberta para o ambiente; na
linha de simetria foram impostos gradientes nulos para todas as propriedades; e perfis de
velocidade bem definidos as fronteiras de entrada das correntes de ar e propano.

O perfil do escoamento coaxial de ar foi obtido através de anemometria de fio quente,
e estd disponivel entre os resultados experimentais. Ja o perfil de velocidade do jato de
propano foi aproximado através de uma distribuicdo do tipo power-law para escoamentos
turbulentos plenamente desenvolvidos em dutos circulares [Schlichting, 1968, p. 563], a partir
da velocidade central do jato e de forma a corresponder ao valor informado para a vazao de

propano, igual a 2,3 g/s, tal que

Tl G )R 82

na qual o expoente n = 6,8 foi determinado a partir do nimero de Reynolds do jato,
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conforme a Tabela 3.1.

As condigoes da turbuléncia nas fronteiras das entradas de ar e propano foram
parametrizadas através de seus didmetros hidraulicos e intensidades da turbuléncia, I, de
0,4% para a corrente de ar, obtida de anemometria de fio quente, e de 3,98% para o jato de
propano, estimada através de wuma correlacdo empirica para escoamentos em dutos
plenamente desenvolvidos como funcdo do numero de Reynolds baseado no diametro
hidraulico, D, , do duto [ANSYS Inc., 2013b, p. 258], valor que corresponde a uma

turbuléncia de intensidade média, ou seja, entre 1 e 5%. A expressao para I é dada por
I'= ur'ms/ﬂméd = 0;16 Rethl/S. (33)

Nas entradas de ar e propano a energia cinética turbulenta foi obtida através da
relagio k = 3/2 (@;,, 1)?, onde 1, é a velocidade do escoamento na fronteira correspondente.
No caso dos modelos k-¢, a taxa de dissipacdo de k foi obtida através de & = (Ci/ L g3/ 2) /s,
onde [, é a escala de comprimento caracteristica da turbuléncia na fronteira, aproximada
através da relagao I, = 0,07 D,. Nos modelos k-w, por sua vez, a taxa de dissipagdo especifica
de k foi obtida através de & = %1/2/<Cl1/4 lt).

As espécies quimicas participantes foram modeladas como sendo apenas duas, ar e
propano. Suas propriedades fisicas, resumidas na Tabela 3.3, foram determinadas de acordo

com as condicdes ambientes do experimento.

Tabela 3.3 — Propriedades fisicas das espécies quimicas participantes

Espécie k pr._[kg/m?] . [kg/m - s] W,, [kg/kmol]
ar 1,22 1,8247 10° 28,9586
propano 1,86 8,1362 10 44,0956

Sendo apenas duas as espécies, foi resolvida numericamente somente a fracdo massica
do propano, enquanto que a do ar foi obtida da diferenca da soma unitaria que deve resultar
da mistura (Equagao 2.5). J4 a massa especifica da mistura foi obtida da fracdo maéssica de

propano e das massas especificas das espécies, sendo dada por

- (Zkal ;L:) . (3.4)

A viscosidade dindmica molecular da mistura foi determinada de acordo com Wilke,

1950, considerando-a como uma mistura de dois gases ideais, k e [, tal que

Xy M
H = ) .
Zkzl X (3.5)

onde ¢; é determinado através da teoria cinética dos gases, sendo dado por
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Devido as incertezas presentes nos dados experimentais, como ja mencionado, esta
secdo objetivou uma apresentacdo detalhada das condi¢bes de contorno e propriedades fisicas
adotadas de forma a deixar o mais claro quanto possivel as condigoes empregadas nas
simulagoes do presente trabalho. Entre os estudos numéricos encontrados para este caso,
nenhum deles aponta de forma explicita a deficiéncia na publicacdo do experimento, além de
a maioria deles apresentar apenas as condicdes de contorno muito brevemente ou sequer
menciond-las. Entre eles, um dnico pareceu estar ciente de tal inconsisténcia [Morgans et al.,
1999], no qual foi empregado um perfil de distribui¢ao de velocidade do tipo power-law para o
jato de propano, resultando em uma velocidade média igual a 56,7 m/s, e de 70 m/s na linha

central do jato.
3.2.3 Comparacao dos Resultados

Todas as simulag¢bes foram realizadas empregando o cédigo CFD comercial ANSYS
Fluent, versao 15.0.0, adotando discretizacbes espaciais com o esquema upwind de segunda
ordem e o esquema SIMPLE (Semi-Implicit Method for Pressure Linked Equations) para o
acoplamento entre o campo de pressao e o de velocidades, algoritmo esse que emprega
corregoes para a velocidade de forma a assegurar a conservagao de massa e obter o campo de
pressoes. Os critérios de convergéncia de todas as equagoes foram estabelecidos para residuos
inferiores a 10'?, que foi o melhor nivel de convergéncia obtido nas simulagoes.

Os resultados de cada modelo utilizado foram comparados aos dados experimentais
através do coeficiente de determinacio R-quadrado (R?), que indica o quanto fiel é um
conjunto de dados em relagao a valores referenciais [Draper e Smith, 1998, p. 33; Rawlings et

al., 1998, p. 9], sendo definido por

Z(qﬁz - ¢T5f i>2
R =1-27 efil |
Zi<¢7'ef,i - ¢7'ef)2 (3 7)

onde ¢, representa a variavel avaliada em relagdo ao valores referenciais, ¢,.;, e a sobre-

barra corresponde a uma média simples das amostras analisadas, ou seja,

— 1
¢ref = Ezizl ¢’I‘€f,i7 (38)

onde n é o tamanho da amostragem.
O coeficiente R-quadrado varia de 0 a 1. Quanto maior for seu valor, maior é a

concordancia entre a série numérica analisada e os valores de referéncia.



o8

3.2.4 Estudo de Refinamento da Malha

Quatro malhas diferentes foram adotadas, com fator de refinamento, r, entre elas igual
a 1,5. As malhas, bidimensionais e axissimétricas, foram compostas de elementos retangulares
e de tamanho nao uniforme, com refinamento concentrado na regidao de saida do jato de
propano e também proximo a parede da secdo de testes, apesar de esta ultima ter pouca
influéncia sobre a regido central do jato.

Para o teste das malhas foi escolhido o modelo k-¢ Padrao com a modificacdo proposta
por Morse, 1977, e Pope, 1978. Para cada malha foram determinados os valores médios da
velocidade longitudinal, da fracdo maéssica de propano e da massa especifica da mistura ao
longo da linha de simetria axial. A evolucao dos resultados a medida que foram refinadas as
malhas e seus indices de convergéncia sdo apresentados nas Figuras 3.2 a 3.4, juntamente

com o resultado obtido através de extrapolagdo para a faixa assintética, conforme a Equacao
2.121.
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Figura 3.2 — Velocidade média longitudinal para cada malha e GCI entre elas
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Figura 3.3 — Fracao maéssica média de propano para cada malha e GCI entre elas
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Figura 3.4 — Massa especifica média para cada malha e GCI entre elas

Pode ser observado nestas figuras que os resultados obtidos para as trés malhas mais
refinadas (com 10.600, 24.000 e 54.000 elementos) praticamente colapsam uns sobre os outros
nos graficos para a velocidade média longitudinal, a fracdo maéssica de propano e a massa
especifica. Os resultados para a malha mais grosseira, com 4.800 elementos, contudo, sao
significativamente distintos daqueles obtidos com as demais malhas, especialmente na regiao
que compreende de z/D = 5 a 40. Esse efeito é melhor observado através dos graficos para
os indices de convergéncia das malhas, nos quais é notado um pico no GCI quando
comparados resultados das malhas n® 4 (4.800 elementos) e n® 3 (10.600 elementos),
conforme a linha verde nos gréaficos. J4 quando comparadas as malhas n° 2 (24.000
elementos) e n° 1 (54.000 elementos), o GCI entre elas é significativamente menor.

Conforme a Tabela 3.4, foi registrada a quantidade de iteragdes e o tempo necessario
para atingir a convergéncia para cada uma das malhas avaliadas, em um computador com
processador Intel Core i7-4500U de 2,40 GHz e 16 GB de memoéria RAM. Também foi
avaliada a vazao massica computada na fronteira da saida do bico injetor de propano, de

forma a verificar a concordancia com o valor experimental informado, de 2,3 g/s.

Tabela 3.4 — Iteracoes e tempo para obtencao da convergéncia dos resultados

Descrigao n° 1 - 54.000 n® 2 - 24.000 n° 3 - 10.600 n° 4 - 4.800
iteragoes 15.460 7.710 4.380 1.680
tempo [minutos] 28,9 6,4 1,5 0,3
vazao de propano [g/s] 2,302 2,305 2,310 2,313

A malha escolhida para a realizacdo das demais solu¢bes numéricas foi a malha n® 1,
com 54.000 volumes de controle, que se mostrou suficientemente refinada de forma a garantir
que os resultados estejam independentes do seu nivel de refinamento. Através das Figuras 3.2
a 3.4 é possivel observar que o GCI entre as malhas n® 2 e n® 1 néo ultrapassa o patamar de
2% mnas trés varidveis avaliadas. Ademais, é muito boa sua concordancia com a solucao

assintdtica, sendo praticamente indistinguivel nos perfis apresentados, com um erro relativo
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médio de 0,6% na velocidade longitudinal, de 0,7% na fracdo de mistura e de 0,1% na massa

especifica.
3.3 Resultados

Nas duas subsecoes seguintes sdo apresentados os resultados obtidos para cada um dos
modelos de turbuléncia adotados. Os resultados numéricos e experimentais — para os valores
médios das velocidades longitudinal e transversal, da fragdo massica de propano e da massa
especifica — s@o apresentados na forma de graficos para os perfis axiais na linha de simetria
do problema, em r/D = 0, e para os perfis radiais para quatro posi¢des medidas a partir da
saida do bico injetor, em z/D = 4, 15, 30 e 50.

No caso das velocidades longitudinal e transversal estdo presentes duas linhas
representando os resultados experimentais para uma mesma posicdo, cada uma delas
correspondendo as medicoes obtidas com a adicdo das particulas rastreadoras, necessérias a
técnica de velocimetria empregada, ora a corrente de propano ora a corrente de ar, sendo que

hé certa separacao entre elas, como exemplificado na Figura 3.5.

_,' ')\ |l\ no propano

z/D =50

no ar

numérico

Figura 3.5 — Exemplo da representacao dos resultados experimentais e numéricos

Contudo, de acordo com Gouldin et al., 1986, p. 275, esse tipo de erro é comumente
encontrado nas medigoes da técnica LDV (Laser Doppler Velocimetry) quando utilizada a
adicao de particulas de forma desigual nas correntes. Sendo radialmente mais abrangentes os
resultados obtidos através da adicdo de particulas ao escoamento coaxial de ar, foram esses os
escolhidos para comparagao com os resultados numéricos. Os resultados experimentais para a
fracdo massica de propano e a massa especifica da mistura, porém, ndo apresentam este tipo
de desvio, uma vez que foram obtidos através da dispersao de Rayleigh, na qual as particulas
rastreadoras sao desnecessarias.

Por fim, juntamente com os resultados sdo apresentados também os valores de R-

quadrado de cada um dos modelos para cada uma das propriedades computadas, mostrando
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o quanto fiéis sao esses modelos na tentativa de reproduzir o escoamento real. Nas tabelas

foram ressaltados os melhores valores de R-quadrado para cada uma das propriedades, ou

seja, para os modelos nos quais houve a melhor concordancia entre os dados numéricos e os

experimentais.

3.3.1 Perfis Axiais

As Figuras 3.6 a 3.8 apresentam os perfis axiais, na linha de simetria da secdo de

testes, em /D = 0, para os valores médios da velocidade longitudinal, fracdo méssica de

propano e massa especifica, respectivamente, para cada modelo. A velocidade transversal nao

¢é apresentada, uma vez que ela é nula no eixo de simetria radial.
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Figura 3.8 — Perfis axiais da massa especifica média em r/D = 0

De uma forma geral, os resultados para a velocidade longitudinal e a fracdo de mistura
resultaram em boa concordancia com as medigoes experimentais. Por outro lado, os
resultados para a massa especifica apresentam a ja apontada discrepancia para a condigao de
contorno no jato de propano. A importancia dessa divergéncia é investigada na Secao 3.3.3.

Nestas figuras é observado como é significativa a diferenga dos perfis axiais obtidos
com cada modelo, e como foram efetivas as propostas empregadas para o modelo k-¢ Padrao
na modificacdo de suas constantes. E claramente observado que as modificacdes de Morse,
1977, e Pope, 1978, e de Kumar e Goel, 2010, reduziram a taxa de decaimento das
propriedades do escoamento ao longo da linha central do jato quando comparadas com a
versao do modelo k-¢ Padrdo sem modificagdo nenhuma. Ademais, a modificacdo de Morse,
1977, e Pope, 1978, resultou em perfis mais suaves do que os de Kumar e Goel, 2010, o que
pode ser creditado a maior razao C.,/C., do primeiro, ou seja, da razao entre producdo e
destruicdo da energia cinética turbulenta.

Para melhor identificar os modelos com maior concordancia com os dados
experimentais, na Tabela 3.5 sdo apresentados os valores de R-quadrado obtidos nos perfis

axiais com cada um deles.

Tabela 3.5 — Valores de R” nos perfis axiais

0. k-¢ k-¢ Morse e k-¢ Kumar k-¢ k-w k-w

’ Padrao Pope e Goel Realizable Padrao SST

u 0,8591 0,9920 0,9828 0,8938 0,9965 0,9119
Yesns 0,9610 0,9633 0,9977 0,9813 0,9823 0,9860
p 0,7530 0,8584 0,8339 0,8104 0,8517 0,8117
média* 0,9100 0,9777 0,9903 0,9375 0,9894 0,9489

* A média nao inclui os resultados da massa especifica, devido as discrepancias na entrada do jato.

Houve uma diversificacdo entres os modelos que apresentaram melhor concordancia de
acordo com a propriedade avaliada. O modelo k-w Padrao foi o mais eficiente na predigao da

velocidade longitudinal, enquanto que os modelos ajustados por Kumar e Goel, 2010, e por
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Morse, 1977, e Pope, 1978, foram os mais bem sucedidos na solucdo da fragao maéssica de
propano e da massa especifica da mistura, respectivamente. Contudo, sdo suspeitos os dados
experimentais desta ultima propriedade, em funcao das inconsisténcias encontradas no caso.
Esses trés modelos obtiveram concordancia muito similar em relacdo aos resultados
experimentais, mas se considerado o valor médio de R-quadrado das propriedades avaliadas,
o modelo k-¢ Padrao com a modificagdo de Kumar e Goel, 2010, se mostrou aquele com o
melhor desempenho.

A boa concordancia do modelo k-w Padrao vai ao encontro dos relatos de Morgans et
al., 1999, os quais o compararam, para esse mesmo caso, com os modelos k-¢ Padrao, ora sem
ajuste de constantes ora com a modificacdo de Morse, 1977, e Pope, 1978. No seu estudo, os
autores concluiram que o desempenho do modelo k-w Padrao foi no méximo tdo bom quanto
ao do modelo k-¢ Padrao ajustado. Entretanto, a sua conclusdo se baseia nos resultados para
a velocidade média longitudinal apenas. Os autores empregaram a segunda versdao do modelo
k-w Padrao, conforme revisdo de Wilcox, feita em 1998, com a incorporagdo de uma corregao
para baixos numeros de Reynolds e a inclus@o de um novo pardmetro difusivo cruzado na
equacao de w, a mesma versao utilizada no presente trabalho.

Nos perfis de massa especifica fica claro que hid uma grande disparidade entre os
valores numéricos e experimentais para a regidao proxima a saida do bico injetor,
compreendida de z/D = 0 a 10, para todos os modelos avaliados. Essa diferenga chega a ser
de 11%, em z/D = 0. A origem dessa discrepancia nao é clara, mas o problema parece estar
nos métodos experimentais. Nessa posicdo o valor experimental para a massa especifica da
mistura deveria corresponder a massa especifica do propano puro, ou seja, de 1,86 kg/m?
considerando as condigoes informadas de temperatura e pressdo do experimento. Contudo, os
autores relatam um valor de 2,06 kg/m?® significativamente superior ao esperado. Outro
indicio que corrobora a essa duvida é a auséncia nos dados experimentais do perfil radial em
z/D = 4 para a massa especifica, posicdo com dados disponiveis para todas as outras

propriedades medidas.

3.3.2 Perfis Radiais

Com o objetivo de ndo sobrecarregar as paginas com graficos para os perfis radiais,
apenas alguns deles foram escolhidos para serem mostrados. Mais relevantes sao os valores de
R-quadrado, resumidos nas tabelas subsequentes.

De uma forma geral, todos os modelos foram eficazes na reproducao dos resultados
para /D = 4, como pode ser visto através das Figuras 3.9 a 3.11 para os valores médios da
velocidade longitudinal e transversal e da fragdo massica de propano. Como ja comentado,
nao estdo disponiveis para comparacao os resultados de massa especifica para a posicdo em
z/D = 4.
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Na Figura 3.10, para a velocidade média transversal, é notado um desvio acentuado

entre as medicoes experimentais obtidas da adicdo de particulas rastreadoras a corrente de ar

e ao jato de propano. Esse desvio ¢é significativamente maior que a incerteza experimental

informada, de apenas +1,5% para as medi¢oes LDV. Contudo, as velocidades transversais sdo

de ordem bastante inferior as longitudinais,

sendo,

assim, menos representativas as

comparagoes entre os resultados numéricos e experimentais para esta varidvel. Apesar disso,
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todos os modelos foram bastante proximos e eficientes na solucdo dos valores médios da
fracdo méssica de propano e das velocidades obtidas das medi¢oes com a adicdo de particulas
rastreadoras a corrente paralela de ar para /D = 4. Esta semelhanga entre os resultados dos
modelos, contudo, ndo é estranha, uma vez que nesta posicdo o escoamento estd fortemente
condicionado as condi¢bes de contorno de saida das correntes de ar e propano.

Por outro lado, quando avaliadas posi¢oes intermedidrias, em z/D = 15 e 30, os
modelos deixam de mostrar resultados proximos entre si como obtido para a posicdo em
z/D = 4. Nas Figuras 3.12 a 3.14 podem ser visualizados os valores médios obtidos para a

posi¢do em z/D = 15.
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Agora, os valores preditos pelos modelos k-¢ ajustados e pelo modelo k-w Padrao
mostram concordancia com os resultados experimentais muito superior do que os demais
modelos. Para a velocidade longitudinal, o modelo k-¢ Padrao ajustado por Morse, 1977, e
Pope, 1978, e o modelo k-w Padrao apresentaram melhor desempenho, enquanto que para a
fracdo massica de propano e para a massa especifica, o modelo k-¢ Padrao ajustado por
Kumar e Goel, 2010, e o modelo k-w Padrao foram os melhores. Nestas posicoes fica claro
mais uma vez o efeito obtido com as modificagbes empregadas para o modelo k-¢ Padrao, as
quais resultaram em um alongamento dos perfis radiais. A modificacdo de Morse, 1977, e
Pope, 1978, por exemplo, foi a que chegou nos maiores valores das propriedades avaliadas na
linha de centro do perfis, e nos menores de todos na regiao periférica do jato.

Os valores numéricos para a velocidade média transversal, por sua vez, tornam-se
cada vez piores a medida que avaliadas posi¢oes mais distantes da saida do bico injetor, para

qualquer modelo, como pode ser visto na Figura 3.15, para a posi¢do em z/D = 30.
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Figura 3.15 — Perfis radiais da velocidade média transversal em z/D = 30

Se avaliadas posigoes ainda mais distantes, as diferencas entre os modelos comegam a
diminuir, como pode ser visto na Figura 3.16, para a massa especifica média em z/D = 50.

Nesta posicao o escoamento ja esta significativamente atenuado pela dissipagdo viscosa, com
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suas propriedades se aproximando das condi¢Ges das vizinhancgas, impostas pelo ar que
circunda o jato. Todavia, mesmo assim, os modelos k-¢ Padrao com ajustes nas constantes e

o modelo k-w Padrao ainda se mostram melhores que os demais.
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Através apenas dos perfis radiais é dificil identificar com clareza os modelos que foram
mais fiéis na reproducdo dos resultados experimentais. Sendo assim, seus respectivos
coeficientes R-quadrado sado apresentados nas Tabelas 3.6 a 3.9, para cada uma das
propriedades, modelos e posicoes avaliadas. Nelas, sao ressaltados os melhores valores de R-
quadrado para cada posicao, de forma a identificar o modelo que chegou a maior

concordancia entre resultados numéricos e experimentais.

Tabela 3.6 — Valores de R® para a velocidade média longitudinal nos perfis radiais

k-e k-¢ Morse e k-¢ Kumar k-e k-w k-w

z/D Padrao Pope e Goel Realizable Padrao SST
4 0,9982 0,9876 0,9947 0,9915 0,9938 0,9935
15 0,8636 0,9767 0,9690 0,8950 0,9802 0,9087
30 0,7488 0,9567 0,9253 0,7511 0,9472 0,7942
50 0,6910 0,9474 0,9432 0,7733 0,9255 0,7517
média 0,8254 0,9671 0,9580 0,8527 0,9617 0,8620

Tabela 3.7 — Valores de R” para a velocidade média transversal nos perfis radiais

k-e k-e Morse e k-¢ Kumar k-e k-w k-w

/D Padrao Pope e Goel Realizable Padrao SST
4 0,7749 0,6566 0,7581 0,6757 0,7532 0,5885

15 0,5624 0,3860 0,5031 0,6510 0,4388 0,5993
30 0,2947 0,1524 0,2195 0,2794 0,2352 0,2957

50 0,1714 0,1400 0,1470 0,1430 0,1896 0,1757
média 0,4509 0,3337 0,4069 0,4372 0,4042 0,4148

Tabela 3.8 — Valores de R” para a fracao mdssica média de propano nos perfis radiais
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k-e k- Morse e k-¢ Kumar k-e k-w k-w

/D Padrao Pope e Goel Realizable Padrao SST
4 0,9520 0,9720 0,9677 0,9705 0,9716 0,9696
15 0,8601 0,8737 0,9612 0,9014 0,9415 0,9119
30 0,9124 0,8259 0,9449 0,9157 0,9463 0,9338
50 0,9556 0,6311 0,8344 0,9567 0,9401 0,9473
média 0,9200 0,8257 0,9271 0,9361 0,9499 0,9407

Tabela 3.9 — Valores de R? para a massa especifica média nos perfis radiais

k- k- Morse e k-¢ Kumar k- k-w k-w

/D Padrao Pope e Goel Realizable Padrao SST
I 15 0,6720 0,9948 0,9367 0,7513 0,9785 0,7805
30 0,8119 0,9784 0,9863 0,8245 0,9826 0,8702
50 0,8721 0,9272 0,9930 0,9330 0,9679 0,9277
média 0,7853 0,9668 0,9720 0,8363 0,9763 0,8595

Assim, somente na posi¢do em z/D = 4 houve uma boa concordancia de todos os
modelos com os dados experimentais. Nas demais posicdes, de forma similar ao que foi
observado para os perfis axiais, o melhor desempenho na reproducdo dos resultados
experimentais nos perfis radiais é devido aos modelos k-¢ Padrao ajustados e ao modelo k-w
Padrao. Uma excecdo é observada nos resultados para a velocidade média transversal,
propriedade para a qual, porém, todos os modelos obtiveram valores de R-quadrado
relativamente baixos, variando de 0,1400 a 0,7740.

O comportamento geral dos resultados pode ser categorizado em duas classes. A
primeira compreende o modelo k- Padrao sem ajustes, o k-¢ Realizable e o k-w SST, os quais
obtiveram resultados de baixa qualidade, especialmente para a regido central do jato, e para
qualquer uma das quantidades medidas experimentalmente. De acordo com os perfis radiais,
os melhores valores de R-quadrado para estes trés modelos se resumem a distdncia mais
proxima da saida do bico injetor de propano, em z/D = 4, posi¢do na qual o escoamento
estd ainda fortemente condicionado as condigdes de contorno. A medida que avaliadas
posi¢oes mais distantes, a qualidade de seus resultados diminui significativamente.

Por sua vez, os modelos k-¢ modificados e o modelo k-w Padrao atingiram um nivel
superior de concordancia com os resultados experimentais, de uma forma bastante distinta do
primeiro grupo de modelos de fechamento. Seus valores de R-quadrado se mantiveram
praticamente constantes e elevados para os valores médios da velocidade longitudinal e fracao
massica de propano. O modelo k-w Padrao se destaca por ter sido o Uinico a manter valores
de R-quadrado superiores a 0,9 para todos os perfis radiais, exceto para a velocidade média
transversal, propriedade para a qual nenhum dos seis modelos se mostrou satisfatorio.

Tendo consciéncia dos problemas presentes nos dados experimentais, sobretudo no que

diz respeito a massa especifica da mistura, foram conduzidas novas simulacées numéricas sob
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a luz das discrepancias encontradas na literatura, o que é apresentado na secdo seguinte.

3.3.3 Verificagao das Condig¢oes de Contorno do Jato de Propano

Como notado nos perfis axiais para a massa especifica média (Figura 3.8), hd uma
grande disparidade entre os valores numéricos e experimentais para a regido proxima a saida
do bico injetor, compreendida de z/D = 0 a 10, para todos os modelos avaliados. Nessa
posicdo a massa especifica da mistura deveria corresponder & massa especifica do propano
puro, ou seja, de 1,86 kg/m? mas o valor experimental reportado, igual a 2,06 kg/m?® é
significativamente maior do que o valor esperado para o referido fluido nas condigoes
informadas de temperatura e pressio.

A origem dessa discrepancia nao é clara, mas algumas possiveis razdes para tal podem
ser: 1) a de que simplesmente houve um erro no célculo da massa especifica da mistura,
lembrando que esta é obtida a partir da fragdo maéssica de propano, ou 2) a de que a massa
especifica do fluido suprido pelo tubo do jato é realmente maior que a massa especifica do
propano, como se ele tivesse sido mal preparado, o que é pouco provavel. Estas duas
possibilidades sao exploradas nesta secao, sendo que as condicdes do jato de propano para as

referidas hipéteses sdo resumidas na Tabela 3.10.

Tabela 3.10 — Condigbes de contorno do jato de propano exploradas numericamente

Hipétese p [kg/m?] WU, m/s] U, m/s] Expoente n Re Vazao [g/s]
1 1,86 56,86 6,81
70 68,168 2,3
2 2,06 53,00 4,45

No primeiro caso, a massa especifica da mistura pode ser facilmente determinada a
partir da fracdo massica de propano, conforme a Equagdo 3.4. Se houve um erro na
publicacdo dos seus valores experimentais, os resultados numéricos apresentados até entao no
presente trabalho sdo, portanto, ainda validos, e somente a massa especifica da mistura
precisa ser reavaliada. Desta forma, ela foi recalculada assumindo agora a massa especifica
real do propano, sendo refeita a sua comparacdo com os modelos de turbuléncia. Os
resultados para os perfis axiais sdo apresentados na Figura 3.17, na qual pode ser notado que
neste cenario o modelo k-¢ Padrao ajustado de acordo com Kumar e Goel, 2010, mostra
maior concordancia com a massa especifica média do que os demais modelos. Naturalmente,
nos perfis radiais é notada a mesma diminuicdo nos seus valores experimentais, e os modelos
que mostram melhor concordancia sao diferentes do que os de antes, como pode ser

observado nos seus valores de R-quadrado, conforme a Tabela 3.11.
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Figura 3.17 — Perfis axiais da massa especifica média em r/D = 0 recalculada a partir da fracao
massica média de propano

Tabela 3.11 — Valores de R’ para a massa especifica média recalculada a partir da fracdo maéssica
média de propano

k- k-¢ Morse e k-¢ Kumar k- k-w k-w
Posicao - . -

Padrao Pope e Goel Realizable Padrao SST

r/D =0 0,9632 0,9654 0,9986 0,9845 0,9835 0,9874
2/D = 15 0,8484 0,8184 0,9621 0,8946 0,9213 0,9098
x/D = 30 0,9099 0,7934 0,9401 0,9125 0,9389 0,9332
z/D = 50 0,9560 0,5944 0,8213 0,9568 0,9360 0,9477
média 0,9194 0,7929 0,9305 0,9371 0,9449 0,9445

Nas avaliagoes anteriores deste trabalho, conforme a Secao 3.3.2, os melhores modelos
na reproducao dos perfis radiais da massa especifica média foram os modelos k-& modificados
e o k-w Padrao, para todas as posicoes. Agora, estes modelos atingiram as piores
concordancias com a massa especifica média para a posi¢ao em z/D = 50, e o modelo k-
Padrao ajustado por Morse, 1977, e Pope, 1978, resultou no valor de R-quadrado mais baixo
para todas as posigoes entre os modelos avaliados. Contudo, o modelo k-w Padrao foi aquele
que obteve a melhor média na Tabela 3.11.

A segunda hipédtese, considerada a mais remota, é da que o fluido do jato central nao
era propano no experimento (tal massa especifica seria equivalente a uma mistura, em base
massica, de 56,49% de propano e 43,51% de buteno). Assim, as simulagoes foram conduzidas
novamente, assumindo agora que o fluido proveniente do jato central possui massa especifica
igual a 2,06 kg/m* e que sua velocidade média é igual a 53 m/s, conforme os dados
experimentais. O seu perfil de distribuicdo de velocidades teve que ser reajustado, de forma a
manter sua vazao em 2,3 g/s e o numero de Reynolds em 6,8 10*, como informado na
configuracdo experimental. Os perfis axiais para esta nova condi¢do sdo apresentados nas
Figuras 3.18 a 3.20.
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Figura 3.20 — Perfis axiais da massa especifica média em r/D = 0 com condi¢des de contorno
modificadas

Como pode ser visto através destes perfis, foi mantido o comportamento geral dos
valores previstos por cada modelo mesmo com a modificagdo das condi¢ées de contorno do
jato de propano. Como esperado, a diferenca mais notavel nestes resultados em relagéo

aqueles da Secdo 3.3.2 estd nos perfis para a massa especifica da mistura, especialmente
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proximo a saida do jato, eliminando o hiato entre os valores numéricos e experimentais nessa
regido. Os valores de R-quadrado para os perfis axiais nesta nova configuragdo sao

apresentados na Tabela 3.12.

Tabela 3.12 — Valores de R’ nos perfis axiais com condigoes de contorno modificadas

k-e k- Morse e k- Kumar k-e k-w k-w

i Padrao Pope e Goel Realizable Padrao SST

u 0,7635 0,9902 0,9297 0,8501 0,9787 0,8580
Yesms 0,9519 0,9746 0,9954 0,9838 0,9927 0,9863
p 0,9502 0,9805 0,9962 0,9875 0,9949 0,9884
média* 0,8577 0,9824 0,9625 0,9170 0,9857 0,9222

* A média nao inclui os resultados da massa especifica, devido as discrepancias na entrada do jato.

O mesmo comportamento foi observado nos perfis radiais, com pouca variacdo na
classificagdo entre os modelos quanto a concordincia com os valores experimentais. Por
exemplo, na Figura 3.21 s@o mostrados os perfis radiais para a velocidade média longitudinal

em z/D = 15 com as condigbes de contorno modificadas.
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Figura 3.21 — Perfis radiais da velocidade média longitudinal em /D = 15 com condigoes de contorno
modificadas

E, por razoes de simplicidade, sdo apresentados apenas os valores médios dos valores
de R-quadrado nos perfis radiais, conforme a Tabela 3.13, na qual pode ser observado que
apesar de algumas diferengas, os modelos k-¢ modificados e o modelo k-w Padrao ainda assim
se mostraram mais eficazes que os demais modelos, exceto, novamente, para a velocidade
média transversal, comprovando que as deficiéncias presentes nos dados experimentais nao
comprometem o estudo aqui proposto. Ademais, na literatura nao foi encontrado nenhum
trabalho que citasse de forma explicita essa inconsisténcia presente no experimento ou que
fizesse uma comparacio sistematica de varias propriedades e empregando um parametro
numérico na quantificacdo da eficacia dos modelos de turbuléncia, neste caso, o coeficiente de

determinacao R-quadrado.
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Tabela 3.13 — Valores médios de R” nos perfis radiais com condigoes de contorno modificadas

k-e k-¢ Morse e k-¢ Kumar k-e k-w k-w

i Padrao Pope e Goel Realizable Padrao SST

m 0,7655 0,9480 0,9159 0,8079 0,9236 0,8122
v 0,4279 0,3388 0,4006 0,4207 0,4131 0,3920
Yesus 0,9169 0,8036 0,0041 0,9326 0,9499 0,9332
p 0,9033 0,6945 0,8735 0,9174 0,9360 0,9213
média* 0,7034 0,6968 0,7402 0,7204 0,7622 0,7125

* A média nao inclui os resultados da massa especifica, devido as discrepancias na entrada do jato.

3.4 Conclusoes do Capitulo

Neste capitulo foi avaliado o desempenho de distintos modelos de turbuléncia RANS
na solucdo numérica de um escoamento real, com resultados disponiveis na literatura. Estes
modelos foram o k-¢ Padrao, o k-¢ Realizable, o k-w Padrdo e o k-w Shear-Stress Transport,
todos eles baseados em duas equagoes de transporte diferenciais parciais, uma para a energia
cinética turbulenta, k, e a outra para sua taxa de dissipacao, €, ou sua taxa de dissipacao
especifica, w. Ademais, para o modelo k-¢ Padrdao foram empregadas duas propostas para
modificacdo de suas constantes, além da utilizacdo de seus valores originais, totalizando,
assim, seis abordagens diferentes.

Os modelos foram comparados quanto a sua eficacia na predi¢do dos valores médios de
quatro propriedades importantes de um jato livre de massa especifica variavel, nao reativo e
isotérmico, circundado por um escoamento coaxial de ar. As propriedades avaliadas foram as
velocidades médias longitudinal e transversal, a fracdo maéssica média de propano e a massa
especifica média da mistura.

Tgualmente ao que foi observado por Morgans et al., 1999, que estudaram este mesmo
caso, os modelos k-w Padrao e o k-¢ Padrao ajustado de acordo com Morse, 1977, e Pope,
1978, foram ambos satisfatorios, e melhores que o k-¢ Padrao sem modificacoes.

De uma forma geral, as modificagbes disponiveis na literatura para o modelo k-
Padrao e aqui testadas se mostraram muito efetivas, melhorando de forma significativa a
qualidade dos resultados em relacdo aqueles obtidos com o modelo sem ajustes. Ambas
modificacbes foram bem sucedidas, e juntamente com o modelo k-w Padrao, podem ser
consideradas as melhores escolhas disponiveis entre os modelos avaliados para a solucdo do
caso em questao.

Com este estudo houve a reafirmagao das dificuldades mateméticas presentes na
modelagem de escoamentos turbulentos e as particularidades presentes nos modelos de
fechamento baseados na abordagem RANS. As solugdes se mostraram muito sensiveis a
escolha dos modelos e, em relacdo ao modelo k-¢ Padrao, aos valores de suas constantes.

Como assinalado por Pope, 1978, no que ele denominou “round-jet plane-jet anomaly” no
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modelo k-¢ Padrao, melhores resultados para o escoamento de um jato livre podem ser
obtidos com a modificagdo de suas constantes que controlam a geracao/destruicao da taxa de
dissipacdo da energia cinética turbulenta, confirmando a nfo universalidade dos coeficientes
de fechamento RANS. Estas modificacbes nos modelos mostram que eles nao sdo inequivocos
e precisam ser ajustados de acordo com as diferentes classes de escoamento, devido a sua
dependéncia com dados experimentais, o que é consistente com o fato de o fenémeno da
turbuléncia ndo ser universal e fortemente dependente das condi¢oes de contorno iniciais.

Por fim, no presente estudo foi identificada uma discrepancia relevante nos dados
experimentais quanto as condigoes de saida do jato de propano, mas que, conforme verificado,

nao compromete a comparagdo dos modelos aqui realizada e nao muda as conclusoes obtidas.
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4 COMPARACAO DOS MODELOS SLDF E FGM

O sucesso da aplicagdo do conceito de flamelets na solugdo numérica da combustao fez
com que essa metodologia se tornasse bastante popular entre os pesquisadores na area da
combustao, o que, juntamente a desenvolvimentos subsequentes, fez com que surgisse uma
série de variagoes nos modelos numéricos. Sendo assim, esta secdo é entdo dedicada a
comparacado de dois deles, o Steady Laminar Diffusion Flamelet (SLDF) e o Flamelet-
Generated Manifold (FGM), na solugdo de uma chama turbulenta nao pré-misturada de
metano enriquecido com hidrogénio e diluido com nitrogénio, circundada por um escoamento
coaxial de ar de baixa velocidade.

O caso sob investigacdo é denominado Chama DLR-A, em funcdo do laboratério que
conduziu o experimento, o DLR Institute of Combustion Technology de Stuttgart [Bergmann,
1998]. Desde que disponibilizados seus resultados, esta chama foi amplamente explorada,
servindo como referéncia para diversos estudos numéricos, ja tratados na Segdo 1.2.2.1.
Contudo, nenhum deles empregou o modelo FGM ou realizou uma comparagao entre modelos
de combustao baseados no conceito de flamelets.

Além da comparacao entre os modelos na solucdo do referido caso, é também avaliada
a contribuicdo da radiacdo térmica, através do WSGGM e do DTRM, na solucdo do campo
espectral e espacial, respectivamente. Ademais, alguns dos resultados de outros trabalhos
também sdo utilizados para efeito de comparagao.

A descricdo completa do caso é feita na Secdo 4.1. Na Secdo 4.2 sdo apresentadas as
abordagens numéricas, as equacbes governantes e as principais consideragoes adotadas para
resolver numericamente o problema descrito. Nas Segoes 4.3 e 4.4 sdo apresentados e

discutidos os resultados obtidos. As conclusdes sdo apresentadas na Secao 4.5.

4.1 Caracterizacao do Problema

No terceiro International Workshop on Measurement and Computation of Turbulent
Nonpremized Flames, realizado em 1998, um dos casos escolhidos como alvo do evento foi
uma chama ndo pré-misturada de metano (CH,), hidrogénio (H:) e nitrogénio (Ns),
circundada por um escoamento coaxial de ar de baixa velocidade [TNF Workshop, 1998],
proposta pelo DLR Institute of Combustion Technology, de Stuttgart [Bergmann, 199§],
sendo posteriormente também conduzida experimentalmente por outros dois laboratérios, o
Sandia National Laboratory [Meier et al., 2000], de Livermore, e a Technisque Universitit, de
Darmstadt [Schneider et al., 2003]. Para cada um destes laboratérios devem ser observadas
algumas particularidades na condugdo dos experimentos e nas técnicas utilizadas nas
medicoes, que serao discutidas & medida que for conveniente.

O combustivel, uma mistura, em volume, com 22,1% de CHy, 33,2% de H, e 44,7% de

Ny, foi suprido por um tubo vertical de aco inoxidavel com didmetro interno, D, de 8 mm,
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com uma borda afinada em sua extremidade, e 350 mm de secdo reta até sua saida, a uma
velocidade média de 42,15 m/s, correspondendo a um ntmero de Reynolds igual a 15.200,

baseado no didmetro do tubo. Sua fracdo de mistura estequiométrica, Z,,, era igual a 0,167 e

st
a temperatura adiabatica de chama, T ;, igual a 2.130 K.

Nos experimentos, o Hs foi escolhido como aditivo de forma a estabilizar e garantir o
ancoramento da chama a saida do tubo que supre o combustivel, uma vez que chamas de
metano a elevados nimeros de Reynolds tendem ao descolamento ou até a extingao.
Contudo, a inclusdo de H; & corrente do combustivel fez com que a difusao preferencial fosse
um aspecto relevante na regido préxima a base da chama, devido a disparidade do nimero de
Lewis do H; em relagdo as demais espécies normalmente encontradas em uma chama de
metano [Poinsot e Veynante, 2005, p. 15]. Este ponto se fez claro pelo estudo de Pitsch, 2000,
para esta mesma chama, que no seu modelo considerou o calculo do niimero de Lewis para as
espécies ora sendo unitario ora nao, sendo observadas diferencas significativas nos resultados
entre as duas abordagens, mostrando que este ndo é um caso simples de combustao de
metano.

A diluicdo com Nj, por sua vez, foi necessaria para que fosse diminuida a radiagao
térmica da chama, através da reducdo do sinal de fundo induzido pelos radicais de
hidrocarbonetos arométicos policiclicos (PAHs - Polycyclic Aromatic Hydrocarbons) e de
radicais de carbono diatémico (C,), de forma a melhorar a qualidade do sinal na técnica de
dispersao de Rayleigh utilizada, o que conferiu uma tonalidade azulada a chama.

A corrente de ar, por sua vez, foi fornecida por um escoamento forcado, com
velocidade de 0,3 m/s, contendo 0,8% de vapor de dgua em volume. No caso do DLR
Institute of Combustion Technology e da Technisque Universitit de Darmstadt, o seu bocal
de descarga era circular, com um didmetro interno de 140 mm. J4 no caso do Sandia
National Laboratory, o seu bocal de saida era quadrado, com 300 mm de largura, igual ao
descrito na segdo anterior para o caso do jato de propano. Apesar desta diferenca nas
condigOes experimentais para a corrente de ar, sua contribuicdo é de pouca relevancia, uma
vez que era muito baixa a velocidade do escoamento coaxial de ar, sendo o oxidante
consumido pela chama provido majoritariamente pelo ar ambiente.

Ambas as correntes, de combustivel e de oxidante, e o ambiente foram mantidos a
temperatura de 292 K. A pressdo ambiente reportada, por sua vez, era de 95,3 kPa no DLR
Institute of Combustion Technology e de 99,0 kPa no Sandia National Laboratory. Esta
informacdo nao estd disponivel para a Technisque Universitit. Esta diferenca na condicao
ambiente (3,7 kPa ou 4%) muda pouco as propriedades dos fluidos utilizados, a exemplo de
sua massa especifica e viscosidade, contudo, a influéncia desta diferenga nos resultados nao é
clara. E esperado que tal contribui¢io seja pequena, uma vez que foi muito boa a
concordancia entres os resultados dos diferentes laboratérios [Meier et al., 2000, p. 334].

A Figura 4.1 ilustra a configuracdo da chama sob investigacdo, ao lado de sua imagem

fotografada.
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Figura 4.1 — Configuracao experimental e fotografia da chama DLR-A

Os resultados experimentais, disponiveis de forma digitalizada, compreendem uma
quantidade vasta de propriedades, na forma de perfis axiais, na linha de simetria do
problema, e radiais, medidos a partir da saida do bico injetor, em z/D = 5, 10, 20, 40, 60 e
80.

As medigoes de velocidade foram conduzidas pela Technisque Universitit de
Darmstadt, através da técnica LDV, fornecendo os valores médios para as velocidades
longitudinal e transversal, assim como para as correlagbes para as suas flutuagoes, ou seja, as
componentes u”u”” e u”/v”. O erro estatistico reportado estd abaixo de 5% para as
velocidades médias e abaixo de 10% para as correlagoes das flutuagdes de velocidade.

As medicoes de temperatura, realizadas pelo Sandia National Laboratory, foram
obtidas através da técnica de dispersdo de Rayleigh, para a qual os autores estimam uma
incerteza da ordem de 3%.

Também do Sandia National Laboratory sdo as medigdes para as fragbes massicas de
nove espécies quimicas (CHi, N,, O,, CO,, H,O, H,, OH, NO e CO), obtidas através da
técnica de dispersdo de Raman, com excegdo do mondxido de carbono (CO), que foi obtido
através da técnica de fluorescéncia induzida a laser (LIF - Laser-Induced Fluorescence)
bifotonica. A partir destas espécies é possivel calcular a fracdo de mistura local, de acordo
com a definicdo de Bilger, 1988, conforme a Equacao 2.90. A ordem das incertezas estimadas

para as fracbes massicas das espécies é variada, conforme a Tabela 4.1.
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Tabela 4.1 — Incertezas estimadas para as fracGes massicas das espécies

Espécie Incerteza estimada (%)
N, 3
H,0 e CO, 4
H, 6al12
OH 10
NO 10 a 15
CO 10 a 20

Fonte: adaptada de Meier et al., 2000, p. 329

A escolha dos autores pela técnica LIF na deteccio do CO se deveu a maior
confiabilidade por ela fornecida em relacdo a de dispersdo de Raman para esta espécie em
particular. Esta técnica, que suprime as divergéncias induzidas pelo procedimento de
filtragem na dispersdo de Rayleigh, demonstrou que as concentragoes de CO na chama eram
significativamente superiores as anteriormente obtidas pelo DLR Institute of Combustion
Technology. Sendo assim, somente as medigoes LIF sdo utilizadas na comparacdo com os
resultados numéricos.

Neste estudo foram adotadas as configuragées geométricas e condi¢bes experimentais
originais, ou seja, de acordo com aquelas reportadas pelo DLR Institute of Combustion
Technology. Apesar das diferencas existentes nas condi¢cbes experimentais entre os
laboratoérios que conduziram o caso, pode-se assumir que elas nado prejudicam de forma
significativa a utilizacdo dos resultados. Ademais, os desvios nos resultados experimentais
divulgados pelos diferentes laboratorios sdo menores que as incertezas estimadas para as
técnicas de medigdo [Meier et al., 2000, p. 331].

4.2  Modelagem Numérica

Esta segdo é dedicada a apresentar as abordagens empregadas na simulagdo do caso

descrito, assim como os modelos adotados e suas respectivas equacoes governantes.

4.2.1 Equacgdes Governantes e Criacao das Tabelas Termoquimicas

O problema foi resolvido numericamente empregando as equagoes RANS na condicao
de regime estacionario. A parte nao reativa do escoamento foi resolvida através da equacao
para conservagido de massa total (Equacdo 2.33) e de quantidade de movimento (Equagao
2.35).

Para o tratamento da turbuléncia foi escolhido o modelo k-¢ Padrao com a
modificagdo da constante C; de 1,44 para 1,60, de acordo com proposta de Morse, 1977, e

Pope, 1978, que se mostrou eficaz na solugdo do jato de propano nao reativo apresentado na
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secdo anterior. Apesar de os modelos k-¢ Padrao ajustado de acordo com proposta de Kumar
e Goel, 2010, e o k-w Padrao também terem se mostrado bons, a modificacdo de Morse, 1977,
e Pope, 1978, é significativamente mais popular, tendo inclusive ja sido empregada na solucao
da chama aqui investigada [Pitsch, 2000; Emami e Fard, 2012; Ziani et al., 2013]. Sendo
assim, o fechamento da turbuléncia exige a solucdo das Equagoes 2.41 e 2.42, para a energia
cinética turbulenta e sua taxa de dissipac¢do, respectivamente.

Por sua vez, a solugdo da parte reativa do escoamento nos modelos de combustao
empregados, SLDF e FGM, consiste de duas etapas, uma de pré-processamento e outra de
processamento. Na etapa de pré-processamento devem ser realizados os passos seguintes:

i.  Calculo de ntmero significativo de flamelets, de acordo com o conjunto de Equagoes
2.86 a 2.108, compreendendo desde a condi¢do préxima do equilibrio quimico, no
limite em y,, — 0, a até a extingdo da chama. As taxas de produgdo/destruicao de
massa devem ser resolvidas de acordo com algum mecanismo para a cinética quimica
e com auxilio de algum cédigo numérico especializado.

Para o caso sob investigacio, o primeiro passo consistiu na solucdo de flamelets na
configuragdo de chama do tipo contracorrentes e com as condigbes de contorno (fragdes
massicas das espécies, temperatura e pressdao) para o combustivel e o oxidante definidos de
acordo com a chama avaliada. Neste estudo foi utilizado o mecanismo de cinética quimica
GRI-Mech 3.0 [Smith et al., 1999], que consiste de 325 reagdes quimicas elementares e contém
53 espécies participantes, acoplado as sub-rotinas do ChemKin, versao 4.0 [Kee et al., 2004],
(que estd incorporado ao cédigo CFD empregado) para a solu¢do das equagdes de transporte,
e com base na tabela de polinémios da NASA [McBride et al., 1993] para o céalculo das
propriedades termofisicas das espécies quimicas.

! tendo a chama

A taxa de dissipagdo do escalar estequiométrica partiu de 107 s
atingido sua extingdo em 253 s'. Como exemplo, a Figura 4.2 apresenta os resultados de
temperatura em funcdo da fragdo de mistura para alguns dos valores selecionados da taxa de
dissipacao do escalar estequiométrica.

A medida que aumentada a taxa de dissipacdo do escalar ocorre uma diminuicio da
temperatura das solugoes e um deslocamento de seu pico para maiores valores da fragao de
mistura, inicialmente localizado na condigao estequiométrica. Para os valores mais elevados
da taxa de dissipacdo do escalar ocorre um alargamento da zona de reacdo, com o aumento
da conducgao de calor dessa regidao para os dois lados, até a um ponto em que a producao de
calor devida as reacbes nao seja mais suficiente para balancear esta conducao de calor e a
chama seja completamente extinta [Peters, 1984, p. 324].

Se fosse utilizado algum modelo para dar conta também da parte transiente na
solugdo dos flamelets, maiores taxas de dissipagdo do escalar poderiam ser atingidas,
ampliando a regido coberta pelas solugoes, estendendo para baixo os perfis de temperatura na
Figura 4.2. A importancia de tais efeitos dependentes do tempo nos modelos baseados no

conceito de flamelets tem sido demonstrada em diversos trabalhos, sendo o de Haworth et al.,
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1988, um dos pioneiros, propondo uma modificagdo ad hoc no modelo tradicional baseado no
conceito de flamelets a fim de dar conta de tais fendmenos. Desde entao, diversas formulagoes
tém sido propostas [Pitsch et al., 1996; Barths et al., 1998a; Barths et al., 1998b; Pitsch et
al., 1998; Coelho e Peters, 2001], contudo, o presente trabalho se limitou aos modelos

baseados em solucbes estaciondrias, nao avancando, portanto, nessas outras abordagens

transientes.
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fracdo de mistura, Z

Figura 4.2 — Resultados de T em fungao de Z para alguns valores selecionados de x,,

ii.  Construcdo da tabela termoquimica com as solugdes laminares, parametrizada em
funcaéo das variaveis de controle de cada modelo.

No caso do modelo SLDF as solugoes laminares obtidas previamente foram
armazenadas da forma tal como geradas, ou seja, parametrizadas em funcao de Z e x,,. No
caso do FGM, contudo, houve ainda uma etapa de conversao das espécies quimicas
resultantes para a composicdo da varidvel de progresso da reagdo, ficando as solugoes
parametrizadas em func¢ao de Z e c. Sendo assim, em ambos os modelos as solu¢des laminares

sao armazenadas em tabelas termoquimicas de duas dimensées.

iii. Integracao dos valores médios para a temperatura, a massa especifica da mistura e as
fragoes méssicas das espécies, de acordo com a Equagao 2.103 ou a 2.111 (dependendo
de cada modelo), para uma quantidade e um intervalo significativos das propriedades
utilizadas para compor as funcbes de densidade de probabilidade, conforme as
Equagodes 2.92 a 2.95.

As varidveis de integracdo utilizadas nas PDFs s&o os valores médios da fragdo de
mistura (em ambos os modelos), da taxa de dissipagdo do escalar estequiométrica (somente

no SLDF), da varidvel de progresso da reagao (somente no FGM) e da entalpia (somente nos
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casos nao adiabdticos), e as varidncias da fracgdo de mistura e da varidavel de progresso da
reacao (somente no FGM). Os valores médios da fragdo de mistura e da varidvel de progresso
da reagdo sdo espontaneamente limitados de 0 a 1 (esta tltima devido & normalizacdo através
dos valores de equilibrio quimico, conforme a Equagao 2.109), e, a partir disso, as suas
varidncias acabam por ficar matematicamente limitadas ao intervalo de 0 a 0,25. Os valores
médios utilizados para a taxa de dissipacdo do escalar estequiométrica s@o os mesmos
utilizados na solucdo laminar. E para os casos nao adiabéticos, é empregada uma faixa de

ganho/perda da entalpia média, A;L, esperada na solucao do escoamento.

iv.  Construgdo da tabela termoquimica com a incorporacdo da turbuléncia,
parametrizada em funcdo da fragdo de mistura média, de sua varidncia, da entalpia
total do sistema (para os casos nao adiabaticos) e da taxa de dissipa¢do do escalar
estequiométrica (no SLDF) ou a varidvel de progresso da reagdo (no FGM).

Neste passo foram criadas tabelas termoquimicas com diversos niveis de refinamento
para cada um dos modelos, de acordo com a Tabela 4.2, com a quantidade de pontos nelas
utilizados para compor cada variavel de controle. Ademais, em todas elas foi empregado um
refinamento nas regides nas quais s@o esperados os maiores gradientes das propriedades
armazenadas, ou seja, em Z concentrado em torno da estequiometria, em ¢ concentrado mais

/7 . ey iy . 7 .
proximo de 1, e em Z’’2 e ¢’’2 mais préximo de 0.

Tabela 4.2 — Quantidade de pontos para cada variavel de controle nas tabelas termoquimicas para

armazenamento dos escalares reativos

Modelo Tabela A 772 é P Xor
a 86 34 38

A 86 34 130

SLDF B 105 45 -— - 130
C 126 52 130

D 160 61 130

A 59 23 59 23

FGM B 71 28 71 28
C 86 34 86 34

Nestas tabelas termoquimicas nao foram armazenadas todas as espécies do mecanismo
de cinética quimica utilizado. O tamanho destas tabelas finais tem grande influéncia sobre
fatores praticos nas simulagbes, uma vez que tabelas muito grandes podem sobrecarregar a
memoria disponivel do computador na sua leitura ou na execugao dos célculos. Galpin, 2007,
mostrou que das 53 espécies presentes no mecanismo GRI-Mech 3.0, apenas sete (CH4, CO,
COs, Hy, HyO, Ny e O,,) sdo necessarias para contabilizar mais de 99,5% da massa e energia
total da mistura. Portanto, o uso de informagOes para apenas estas sete espécies ja

proporcionaria uma descri¢ao praticamente completa das propriedades da chama. No entanto,
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a fim de incluir todas as espécies presentes nos dados experimentais do caso sob investigacao,
além destas ja mencionadas, outras sete espécies foram também adicionadas as tabelas
termoquimicas finais (C.H,, C;Hs, CHs;, H, NO, O e OH), compreendendo, assim, as 14
espécies com as maiores fragoes méassicas na solucao deste escoamento.

Quando incluida a radiag@o térmica na modelagem do problema, mais uma dimensao
foi incorporada as tabelas termoquimicas, a da entalpia média da mistura, sendo que neste
estudo foram utilizados 35 pontos na sua discretizacao.

Estas etapas sao realizadas previamente a solucao das equacoes de transporte proprias
do escoamento. Dessa forma se evita fazer com que a solucdo seja parada constantemente
para realizar o calculo das propriedades.

Ja na etapa de processamento, na solugdo do escoamento propriamente dito, devem
ser resolvidas as equacbes que serdao utilizadas para recuperar os valores locais das varidveis
dependentes armazenadas na tabela termoquimica, ou seja, as Equagoes 2.104, 2.105, 2.107 e
2.108 para o SLDF, e as Equagoes 2.105, 2.107, 2.108, 2.112 e 2.113 para o FGM.

Todas as simulagoes foram realizadas empregando o cédigo numérico comercial
ANSYS Fluent, versdo 15.0.0, adotando discretizagbes espaciais com o esquema upwind de
segunda ordem e o esquema SIMPLE para o acoplamento entre o campo de pressdao e o de
velocidades. Os critérios de convergéncia de todas as equagoes foram estabelecidos para
residuos inferiores a 10® no modelo SLDF e inferiores a 10° no modelo FGM, os niveis
maximos de convergéncia obtidos com cada modelo. Para a equacgdo de transferéncia

radiativa, contudo, foram adotados residuos inferiores a 10 em ambos os modelos.

4.2.2 Dominio Geométrico e Condi¢ées de Contorno

O problema foi reduzido a uma geometria bidimensional e de simetria radial, conforme

mostrado na Figura 4.3.
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Figura 4.3 — Dominio geométrico numérico empregado

Antes de se encontrarem na salda do bico injetor, as correntes de combustivel e
oxidante percorrem um comprimento de 40 cm de secao reta dos dutos que os alimentam. O

comprimento de 40 cm do duto de combustivel a montante de sua saida, que corresponde a
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uma razao entre comprimento e didmetro do tubo igual a 50, garante que o escoamento no
seu interior seja plenamente desenvolvido, tendo em conta o seu numero de Reynolds
[Schlichting, 1968, p. 560]. A jusante da saida do bico injetor, o dominio geométrico do
problema é ainda composto por 200 cm longitudinalmente e 40 ¢m radialmente.

Para verificar se era suficiente o tamanho do dominio geométrico adotado, em
avaliacdo preliminar foi obtido o campo de distribuicdo da temperatura, como mostrado na
Figura 4.4, na qual pode ser observado que a chama estd completamente contida dentro do

dominio.

-

L ——
292 698 1103 1509 1914 [K]

Figura 4.4 — Campo de distribui¢do da temperatura média em avaliagdo preliminar

As fronteiras foram atribuidas condi¢des de contorno usuais, de acordo com as
informagoes apresentadas na Secdo 4.1, ou seja, de nao deslizamento e impermeabilidade nas
paredes; de velocidade prescrita nas entradas do combustivel e do oxidante; de pressao
ambiente nas fronteiras livres do entorno; a velocidade transversal foi assumida nula na linha
de simetria e nas fronteiras abertas para o ambiente; e na linha de simetria foram impostos

gradientes nulos para todas as propriedades. Estas condigGes sao resumidas na Tabela 4.3.

Tabela 4.3 — Condigoes de contorno empregadas

Fronteira Condigoes de contorno
ambiente externo D=99 kPa; 7 =0
eixo de simetria © = 0; derivadas nulas para todas as varidveis
~ (ad ~ vt ~ e
entrada do combustivel 0=4215 m/s; Z=1,0=2"2=¢é=¢"2=0
. ~ ~ > ~
entrada do oxidante @=03m/s; 0=2=7"2=¢=¢"2=0
paredes @ = v = 0; fluxos nulos através da fronteira

—
Observacao: As varidveis de progresso da reacao, ¢ e ¢’’2, sao utilizadas apenas no modelo FGM.

As condigbes da turbuléncia nas fronteiras de entrada do combustivel e do oxidante
foram parametrizadas através de seus didmetros hidraulicos e intensidades da turbuléncia, I,
de 0,4% para a corrente de ar, e de 4,8% para o jato do combustivel. k e & foram
determinados a partir das mesmas correlagées apresentadas na Segdo 3.2.2 para o jato
isotérmico e nao reativo de propano.

No caso do modelo FGM ¢ resolvido primeiramente o escoamento a frio. A partir do

campo resultante da fracdo de mistura média é dada entdo a condig@o inicial para ignicao,
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prescrevendo ¢ = 1 para valores de 7 préximos da estequiometria.

Nas simulagoes nao adiabaticas, ou seja, aquelas com a inclusdo da modelagem da
radiacdo térmica, a discretizagdo do angulo sélido consistiu de 2.244 raios, tendo os fluxos
radiativos computados através do DTRM, em conjunto com o WSGGM para a solugao
espectral de emissao/absor¢ao dos gases. No caso investigado no presente estudo, as paredes
(dos dutos do combustivel e do ar) s@o de pouca contribui¢ao para a radia¢do térmica, o que
levou a elas serem assumidas como superficies negras, com um coeficiente de difusividade

interna igual a 1, assim como para as fronteiras do entorno aberto para o ambiente.
4.2.3 Estudo de Refinamento da Malha e das Tabelas Termoquimicas

Para cada modelo avaliado quatro malhas diferentes foram adotadas. As malhas,
bidimensionais e axissimétricas, foram compostas de elementos retangulares e de tamanho
nao uniforme, com refinamento concentrado na regido de saida do tubo de combustivel. Na
avaliacdo da independéncia dos resultados em fun¢éo do nivel de refinamento das malhas nao
foi incluida a modelagem da radiagao térmica nas simulagoes.

No caso do modelo SLDF foi empregado um processo de refinamento automatico das
malhas (AMR - Adaptative Mesh Refinement), baseado nos gradientes do campo de fracao de
mistura média da solucdo, que em avaliagoes preliminares foi observado ser a propriedade
para qual o refinamento da malha mais contribuiu. O AMR ja estd implementado no cédigo
CFD empregado. Neste procedimento, a malha, que parte de um tamanho inicial, tem os seus
volumes de controle divididos em outros quatro a cada adaptacdo, seguindo a regra das
subdivisoes 4" (conforme a Figura 4.5), naqueles onde sao identificados os maiores gradientes

da propriedade escolhida, aprimorando a resolucao da solucdo nestas regioes.

=

volume de controle original volume de controle refinado

Figura 4.5 — Divis@o dos volumes de controle no refinamento automatico da malha

O beneficio oferecido pelo AMR é um menor énus computacional do que seria
necessario se a malha fosse refinada por completo. A Figura 4.6 exemplifica isso mostrando o
campo da fracdo de mistura média sobreposto pela malha na regido proxima a saida do bico

injetor do combustivel.
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Figura 4.6 — Campo da fragdo de mistura média sobreposta pela malha na saida do bico injetor

O tamanho inicial e final das malhas utilizadas nesta avaliacdo é apresentado na
Tabela 4.4.

Tabela 4.4 — Malhas utilizadas nas simulagoes com o modelo SLDF

Descrigao Malha 1 Malha 2 Malha 3 Malha 4
quantidade inicial de volumes de controle 43.366 18.599 8.100 3.819
quantidade final de volumes de controle 65.047 25.031 15.084 6.831

Os valores médios obtidos para a fragdo de mistura e temperatura ao longo da linha
de simetria do problema em funcao do nivel de refinamento das malhas sdo apresentados na
Figura 4.7, sendo que nesta etapa foi utilizada a tabela termoquimica D, composta por 160
pontos em A , 61 em 772 ¢ 130 em X.z, & mais refinada das quatro. Nesta avaliagdo pode ser
observado que os resultados obtidos para cada malha praticamente colapsam uns sobres os
outros. Sendo assim, nas avaliagdes subsequentes com o modelo SLDF é empregada a malha

n® 2, a segunda mais refinada, com uma quantidade final de 25.031 volumes de controle.

1 2000
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N \ ---Malha 2 - 25.031 volumes .

E" \ —-Malha 3 - 15.084 volumes =5 ’
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- ——Malha 3 - 15.084 volumes
—--Malha 4 - 6.831 volumes

0.1 T T T 200 T T T
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posi¢ao axial, z/D posicao axial, /D

Figura 4.7 — Fracao de mistura e temperatura média em funcdo das malhas no SLDF
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Na sequéncia é avaliada a independéncia dos resultados em funcdo do nivel de
refinamento das tabelas termoquimicas para o modelo SLDF, de acordo com a Tabela 4.2. Os
valores médios obtidos para a fracdo de mistura e temperatura ao longo da linha de simetria
do problema em func¢éo do nivel de refinamento das tabelas termoquimicas sao apresentados
na Figura 4.8. A sobreposicdo dos resultados obtidos a partir das diferentes tabelas
termoquimicas é ainda maior, tornando-os indistinguiveis entre si. Sendo assim, nas
avaliagbes subsequentes com o modelo SLDF é empregada a tabela A, composta por 86

pontos em Z, 34 em 72 ¢ 130 em Xt

1 2000
———a- 8 emZ,34 em Z", 88 em x
—A- 8 emZ,34em Z", 130 em x
Nﬁ —B- 105 em Z, 45 em Z", 130 em ¥ )
Cﬁ " _—
20,7 C-126 em Z, 52 em Z", 130 em ¥ &~ 1400 4
Rz D - 160 em Z, 61 em Z", 130 em x &
& 3
g =
5 z -~ a- 86emZ,34 em Z", 88 em ¥
@ 0,4 4 2 800 o . . "
4 g A- 86 em Z, 34 em Z", 130 em x
& ) —B- 105 em Z, 45 em Z", 130 em x
—C-126 em Z, 52 em Z", 130 em x
D- 160 em Z, 61 em Z', 130 ¢
0,1 T \ \ 200 \ c‘m = T S
0 20 40 60 80 0 20 40 60 80
posicao axial, z/D posicao axial, z/D

Figura 4.8 — Fracao de mistura e temperatura média em funcao das tabelas termoquimicas no SLDF

Ja com o modelo FGM, em avaliagoes preliminares foi observado que as mesmas
malhas utilizadas para o modelo SLDF néo seriam suficientes e que o refinamento automaético
a partir do gradiente da fracdo de mistura nao seria uma escolha adequada. Portanto, o
estudo de independéncia dos resultados com o FGM foi realizado com malhas estédticas (ou
seja, sem a utilizacggo do AMR), mas com uma quantidade significativamente maior de
volumes de controle, com 18.599, 43.366, 122.390 e 327.480 elementos. Nesta etapa, para a
composicao da varidvel de progresso foram escolhidas as fragoes massicas de CO, e CO, ou
seja, a definicdo padrdo do codigo CFD utilizado, e a tabela termoquimica C, composta por
86 pontos em Zeée3dem Z72 e ¢, Os valores médios obtidos para a fracdo de mistura e
temperatura ao longo da linha de simetria do problema para cada malha sdo apresentados na
Figura 4.9.

Nesta avaliacdo é observado um comportamento inesperado nos resultados com a
utilizacdo do modelo FGM. Nas posi¢oes compreendidas entre /D = 10 e 15 e entre 30 e 40
os perfis axiais apresentam desvios abruptos, sobretudo para a temperatura, e que nao sao
atenuados com as malhas mais refinadas, apesar da utilizagdo de uma quantidade de volumes
de controle bastante superior aquelas utilizadas com o SLDF. Esta mesma anomalia esta
presente para as espécies quimicas, nas mesmas posigoes, como pode ser observado na Figura

4.10, para as fracoes massicas de H,O e COa.
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Figura 4.9 — Fracdo de mistura e temperatura média em func¢ido das malhas no FGM
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Figura 4.10 — Fragoes massicas médias de H,O e CO, em func¢ao das malhas no FGM

Observando que mesmo malhas muito mais refinadas néo trouxeram resultados
satisfatérios, o préximo passo foi modificar as espécies escolhidas na formulacdo da varidvel
de progresso da reagdo, c. Outras sete variagoes foram escolhidas para ¢, além da defini¢do
padrao do cédigo CFD empregado, cobrindo, assim, todas as combinacbes de espécies
revisadas por lhme et al., 2012, também as de Zhouqin et al., 2010, de Galpin, 2007, de
Verhoeven, 2011, de Verhoeven et al., 2012 e 2013, de El-Asrag e Golden, 2013, de Coclite et
al., 2015a e 2015b, e ainda outras. Foi utilizada a segunda malha mais refinada, com 122.390
volumes de controle, que chegou a resultados muito préximos com aquela com 327.480
elementos. Os valores médios obtidos para a temperatura ao longo da linha de simetria do
problema em funcdo da combinacdo escolhida para ¢ s@o apresentados na Figura 4.11,
juntamente com os resultados experimentais.

Nenhuma das escolhas para a ¢ se mostrou satisfatéria, permanecendo os desvios nos
resultados nas posigoes compreendidas entre /D = 10 e 15 e entre 30 e 40. Para todas estas
combinacoes de espécies foram empregados fatores de ponderacao, c,, unitarios. Foram
também avaliadas algumas combinacbes com fatores de ponderacdo diversos, mas também

foram insatisfatorias, nao sendo mostradas nas figuras.
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Figura 4.11 — Temperatura média em funcdo da definicao de ¢

Dentre as oito formulagoes apresentadas, quatro delas se mostraram relativamente
melhores que as demais, ou seja, com desvios menos abruptos nos perfis axiais, sendo para
essas apresentados os resultados para as fragdes massicas de CO,, CO, Hy; e O, ao longo da

linha de simetria do problema, conforme as Figuras 4.12 e 4.13.
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Figura 4.13 — Fragbes massicas médias de Hy e O, em funcao da defini¢do de ¢

Dentre estas, a formulacdo para ¢ composta pelas fracoes massicas das espécies COa,
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CO e H,O apresentou os resultados mais proximos as medigoes experimentais para regides
distantes da saida do bico injetor, sobretudo para a temperatura e as fragoes massicas de CO»
e O.. Contudo, a que se mostrou com desvios menos abruptos nos perfis axiais foi aquela
composta por CO,, CO, H.O e H,, a mesma combinagdo de espécies utilizada por Ihme e
Pitsch, 2008a e 2008b, e por Coclite et al., 2015b, na investigacdo numérica das chamas D, E
e F da Sandia, sendo que essas se tratam de chamas parcialmente pré-misturadas. Esta
ultima formulacao foi a escolhida nas simulac¢bes subsequentes com o modelo FGM.

Para esta definicdo de ¢, e ainda utilizando a malha composta por 122.390 volumes de
controle, foi avaliada a independéncia dos resultados em funcao do nivel de refinamento da
tabela termoquimica, de acordo com a Tabela 4.2, sendo os valores médios obtidos para a
fracdo de mistura e temperatura ao longo da linha de simetria do problema apresentados na
Figura 4.14.

1 2000
\ ~—~A-59emZec,23emZ" ec' ’_\

N A\ -~ B-7lemZec,28emZ"ec" 2
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Figura 4.14 — Fragdo de mistura e temperatura média em fungdo das tabelas termoquimicas no FGM

Da tabela termoquimica A para a B é possivel observar uma significativa evolugao dos
resultados, mas nao da tabela B para a C. Houve também uma tentativa de utilizar uma
quantidade maior de pontos na resolugao das tabelas do modelo FGM, o que néao foi possivel
devido ao tamanho excessivo dos arquivos gerados, impossibilitando que eles fossem lidos pelo
cbédigo CFD. Sendo assim, nas simulac¢bes subsequentes com o modelo FGM foi utilizada a
tabela termoquimica C, composta por 86 pontos em Zeée34em Z72 e 2.

Vale mencionar que o aumento da resolucao das tabelas termoquimicas afeta somente
o tempo de pré-processamento das simulagées e o tempo do seu primeiro carregamento
necessario para realizar as simulagées. Nao foi observada diferenga significativa na etapa de

processamento em si na utilizacdo das diferentes tabelas.
4.3 Comparacgao dos Resultados do Modelo SLDF com os Experimentais

Nesta sec@o sdo comparados os resultados obtidos com o modelo SLDF, com e sem a

modelagem da radiagdo térmica, com as medigOes experimentais e com os resultados
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numéricos dos trabalhos de Pitsch, 2000, e de Lee e Choi, 2009, quando disponiveis. Os
resultados obtidos com o modelo FGM nao sdo comparados neste momento devido as grandes
disparidades encontradas. Os trabalhos utilizados na comparacio subsequente empregaram
modelagem semelhante a do presente estudo, sendo que eles ji foram discutidos na Secao
1.2.2.1.

A Figura 4.15 apresenta os valores médios para a fracdo de mistura e a temperatura

ao longo da linha de centro da chama.
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posicao axial, z/D posigao axial, z/D

Figura 4.15 — Resultados médios para a fracao de mistura e temperatura com o SLDF

Pode ser observada a significativa contribuicdo a qualidade dos resultados com a
inclusao da modelagem da radiacao térmica, sobretudo nos resultados para a temperatura nas
posicoes posteriores a /D = 40. A mesma melhoria com a inclusdo da radiagdo também foi
notada no trabalho de Lee e Choi, 2009. Porém, a contribuicdo da solucdo da radiagdo é

melhor observada na predi¢ao das espécies, conforme as Figuras 4.16 e 4.17.
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Figura 4.16 — Resultados médios para as fra¢des massicas de CHy, CO,, CO e O, com o SLDF
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Figura 4.17 — Resultados médios para as fra¢ées massicas de Hy, HyO e NO com o SLDF

A melhoria dos resultados com a inclusdo da radiagdo térmica para regides distantes
do bico injetor, apds o pico de temperatura, é devida a forte interdependéncia entre radiacao
térmica e temperatura. Contudo, os resultados para a fragdo maéssica de NO, com ou sem
radiacdo, estao significativamente longe das medi¢Ges experimentais, o que se presume ser
devido a deficiéncia do modelo SLDF em prever a formacao de espécies que envolvem reacoes
lentas [Pitsch et al., 1998], como é o caso das reacoes de formagao do NO.

Observa-se que os resultados numéricos obtidos com o modelo SLDF estdo no mesmo
nivel de concordancia com os dados experimentais quando comparados aqueles obtidos por
Pitsch, 2000. O autor nao resolveu a radiacido térmica, no entanto, seu modelo inclui a
solugdo de flamelets transientes, técnica que é normalmente mais eficiente em resolver
algumas espécies de formagdo mais lenta, tais como os NOy [Coelho e Peters, 2001].
Infelizmente, o autor nao resolveu ou nao divulgou os seus resultados para esta espécie em

particular, ou seja, o NO.

4.4 Comparacgao dos Resultados dos Modelos SLDF e FGM

Nesta secao sdao comparados os resultados dos dois modelos de reducao da cinética
quimica sob investigacdo, o SLDF e o FGM, com e sem a modelagem da radiacdo térmica.
A Figura 4.18 apresenta os valores médios para a velocidade longitudinal e a fracdo de

mistura ao longo da linha de centro da chama.



92

55 1

= N \ e experimental
) N \ —SLDFM adiabético
:; 45 A \\ < 0,8 1 \ —SLDFM néao adiabatico
E i\ E i\ —-FGM adiabdtico
'”g 35 "\ é 0,6 - \W ---FGM néo adiabatico
| D < N
g 25 N s 04 \*
?‘) \\~ ?g Q
el N <
X =
< 15 - = < 0.2 1
3
E ,
5 T T T 0 T T
0 20 40 60 80 0 40 30 120
posicao axial, z/D posigao axial, z/D

Figura 4.18 — Comparacgio dos resultados médios para a velocidade longitudinal e fragdo de mistura
com o SLDF e o FGM

Neste estudo, os resultados para a velocidade longitudinal e a temperatura se
mostraram préximos entre os dois modelos, mas certamente com uma vantagem do SLDF
sobre o FGM quanto & concordancia com as medi¢des experimentais para o caso escolhido.
As diferencas entre os modelos sdo melhor observadas nos resultados para a temperatura
média e, sobretudo, para as fragoes massicas médias das espécies quimicas, conforme as
Figuras 4.19 a 4.21.
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Figura 4.19 — Comparagao dos resultados médios para a temperatura e fragoes massicas de CH, e CO,
com o SLDF e o FGM
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Figura 4.20 — Comparacao dos resultados médios para as fragoes massicas de Hs, H;O e OH com o

SLDF e o FGM
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Figura 4.21 — Comparagao dos resultados médios para as fragdes méssicas de CO, O, e NO com o
SLDF e o FGM

Além dos desvios nos perfis axiais obtidos com o modelo FGM, a ele também sio
devidas fragoes maéssicas muito distantes das medigOes experimentais, especialmente para as
espécies OH, CO e NO. Esta tltima, que ja nado havia sido bem prevista pelo SLDF, com o
modelo FGM resultou em concordancia significativamente pior. E, diferentemente do
observado com o modelo SLDF, a inclusdo da modelagem da radiagao térmica nas simulagoes
nao mostrou contribuicdo no aperfeicoamento dos resultados, mantendo-os praticamente
iguais a solucao adiabatica.

Quando os campos dos resultados obtidos por cada modelo sdo comparados, pode ser
observado um descolamento da chama com o FGM, o que nao acontece com o SLDF, a

exemplo do campo de temperatura média, apresentado na Figura 4.22.



94

292 K

697 K

1103 K

11508 K

1913 K

z/D =0 z/D = 60

Figura 4.22 — Comparagdo do campo de temperatura média entre o SLDF e o FGM
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Este levantamento da chama no modelo FGM, de 12 mm (z/D = 1,5), nao é
condizente com a chama real, conforme pode ser observado através de fotografias (Figura 4.1)
e videos do experimento [Sandia National Laboratories], nos quais fica claro que a chama esta
completamente ancorada a saida do bico injetor. Prever o levantamento de chamas foi uma
das motivagoes que levou a criacdo do FGM e modelos similares, como o de Miiller et al.,
1994, e de Pierce, 2001, mas este fendmeno nao estd presente no escoamento utilizado neste
trabalho.

Em avaliagao preliminar, também foi incluida no dominio geométrico a espessura da
parede do duto do combustivel, que até entdo havia sido considerada infinitesimal nas
simulagoes, a fim de avaliar se a sua presenga contribui de alguma forma ao ancoramento da
chama. Contudo, mesmo assim nao foi observada melhoria alguma, mesmo refinamento
bastante a malha na regido préxima da saida do bico injetor, ou seja, na regido de encontro
entre as correntes do combustivel e do oxidante, onde é esperada ser significativa a difusao
preferencial entre espécies.

Nao foi possivel identificar em qual etapa o modelo FGM néao foi bem sucedido neste
estudo. O modelo tem sido amplamente empregado pela comunidade cientifica, apesar de com
modificacoes diversas. Estas pesquisas, contudo, tém se direcionado predominantemente para
chamas totalmente ou parcialmente pré-misturadas, sendo muito escassa sua utilizacdo em

chamas nao pré-misturadas, como a do presente estudo.

4.5 Conclusoes do Capitulo

Neste capitulo foram comparados os desempenhos de dois modelos de reducdo da
cinética quimica baseados no conceito de flamelets estacionarios, o SLDF e o FGM, com e
sem radiagao térmica, na solugdo de uma chama turbulenta nao pré-misturada de CH,/H,/N,
circundada por um escoamento coaxial de ar. Os resultados dos modelos foram confrontados
contra as medicbes experimentais para os valores médios da velocidade longitudinal, da
fracao de mistura, da temperatura e das fracoes maéassicas das espécies.

Os resultados obtidos com o modelo SLDF se mostraram em boa concordancia com os



95

dados experimentais, e a inclusao da radiagdo térmica na modelagem do problema melhorou
ainda mais essa concordancia, sobretudo para as regides longe do bocal de combustivel, o que
se assume ser devido a forte interdependéncia entre temperatura e radiagdo térmica. Os
resultados para o NO, no entanto, com ou sem radiacao, ficaram significativamente longe das
medigoes experimentais, espécie para a qual a inclusdo de flamelets transientes tem se
mostrado de grande importancia.

O modelo FGM, por outro lado, apresentou resultados muito aquém dos esperados,
sobretudo para as fragbes massicas das espécies quimicas. Sua inferioridade em relagdo ao
SLDF para o caso sob investigagdo se mostrou evidente, mesmo utilizando malhas com nivel
de refinamento muito maior. Para este caso a inclusdo da radiacdo térmica na modelagem
nao trouxe beneficios perceptiveis com o modelo FGM.

Esta inadequacdo do modelo FGM, mesmo com o teste de diversas formulagoes para
compor a variavel de progresso da reagdo é surpreendente e inclusive contraditoria com
outros estudos que o comparam com o modelo SLDF na simulacdo de chamas nao pré-
misturadas [Pierce, 2001; Zhougqin, et al., 2010; Jha e Groth, 2011]. Contudo, o modelo FGM
presente no coédigo CFD empregado nao é igual a nenhum dos modelos destes trabalhos
citados, o que nao permite uma comparagao direta.

Acredita-se que a chave para o acerto do modelo esteja na definicdo da varidvel de
progresso da reacdo. E nela que estdo concentradas as maiores diferencas dos modelos
similares denominados FGM, FPV ou FPI. E como pode ser obervado em Thme et al., 2012, e
Niu et al., 2013, esta ndo é uma tarefa trivial. A escolha das espécies e de seus respectivos
fatores de ponderagdo tem usualmente se baseado na experiéncia e em tentativas e erros,
resultando em diferentes defini¢does de acordo com cada caso. Somente recentemente tém sido
propostas metodologias para sua otimizagdo de acordo com as especificidades de cada chama
e jA na etapa de pré-processamento, mas que nao puderam ser avaliadas neste trabalho

devido a limitagoes no cédigo CFD comercial empregado.
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5 CONCLUSOES E CONSIDERACOES FINAIS

No presente estudo foram comparados diferentes modelos de fechamento da
turbuléncia, baseados nas equagoes de Navier-Stokes em médias de Reynolds, e modelos para
simplificacdo da cinética quimica, baseados no conceito de flamelets, na solu¢do numérica de
jatos turbulentos nfo pré-misturados reais, com dados experimentais disponiveis na
literatura. Todas as simulagées numéricas foram realizadas empregando o coédigo CFD
comercial ANSYS Fluent, versdo 15.0.0, com os modelos conforme nele implementados.

Na primeira etapa deste trabalho foi avaliado o desempenho de modelos de
turbuléncia RANS distintos na solugdo numérica de um jato turbulento, ndo reativo e
isotérmico, de propano circundado por um escoamento coaxial de ar. Estes modelos foram o
k- Padrao, o k- Realizable, o k-w Padrao e o k-w Shear-Stress Transport, sendo que para o
modelo k-¢ Padrao foram empregadas duas propostas para modificagdo de suas constantes, de
acordo com os trabalhos de Morse, 1977, e Pope, 1978, e de Kumar e Goel, 2010, além da
utilizagao de seus valores originais, totalizando, assim, seis abordagens diferentes. Os modelos
foram comparados quanto a sua eficicia na reproducao dos valores médios das velocidades
longitudinal e transversal, da fracdo maéssica de propano e da massa especifica da mistura. O
coeficiente de determinacdo R-quadrado foi utilizado como critério quantitativo para
comparagdo do nivel de concordancia dos resultados numéricos com as medigoes
experimentais.

De uma forma geral, as modificacbes disponiveis na literatura para o modelo k-
Padrao se mostraram muito efetivas, melhorando de forma significativa a qualidade dos
resultados em relacdo aqueles obtidos com o modelo sem ajustes, sendo que, juntamente ao
modelo k-w Padrao, podem ser consideradas as trés melhores escolhas disponiveis entre os
modelos avaliados para a solucdo do caso em questdo. Estas modificagdes nos modelos
mostram que eles ndo sdo inequivocos e precisam ser ajustados de acordo com as diferentes
classes de escoamento.

No mesmo caso, foi identificada uma inconsisténcia relevante nos dados experimentais,
a qual nao foi citada explicitamente em nenhum outro trabalho na literatura acessivel.
Contudo, conforme avaliado neste estudo, esta discrepancia ndo comprometeu a analise dos
modelos.

Na segunda etapa do trabalho foi comparado o desempenho de dois modelos de
redugdo da cinética quimica baseados no conceito de flamelets estacionarios, o Steady
Laminar Diffusion Flamelet (SLDF) e o Flamelet-Generated Manifold (FGM), com e sem a
modelagem da radiacdo térmica, na solucdo de uma chama turbulenta ndo pré-misturada de
CH,/H,/N, circundada por um escoamento coaxial de ar de baixa velocidade. Os resultados
dos modelos foram confrontados contra as medi¢oes experimentais para os valores médios da
velocidade longitudinal, fracdo de mistura, temperatura e fragoes méssicas das espécies

quimicas.
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Os resultados obtidos com o modelo SLDF se mostraram em boa concordancia com os
dados experimentais, tendo a inclusao da radiacdo térmica na modelagem do problema
melhorado significativamente o nivel de concordancia com as medigoes experimentais, com
excecao do NO. Presume-se que os resultados para o NO seriam aperfeicoados com a inclusao
de flamelets transientes no modelo.

O modelo FGM, por outro lado, apresentou resultados muito aquém dos esperados,
sobretudo para as fragbes massicas das espécies quimicas, mesmo utilizando malhas com nivel
de refinamento muito maior que aquelas do SLDF e com o teste de diversas combinagoes de
espécies para a varidvel de progresso da reacao. Por sua vez, a inclusao da radiacao térmica
na modelagem néo trouxe beneficios perceptiveis com o FGM. Além disso, este tltimo
resultou em um levantamento irreal da chama, o que nao aconteceu com o SLDF.

Nao foi possivel identificar em qual etapa o modelo FGM néo foi bem sucedido neste
estudo, e, apesar das evidentes vantagens trazidas por um cdédigo CFD comercial, sua
utilizacdo inviabilizou o acesso a muitas de suas etapas, dificultando a identificacdo dos

pontos probleméticos do modelo.

5.1 Propostas para Trabalhos Futuros

Tendo em vista a mé concordancia dos resultados numéricos obtidos com o modelo
FGM em relagdo aos resultados experimentais e da escassez de trabalhos com a sua utilizagao
na combustao totalmente ndo pré-misturada, outras chamas do género poderiam ser com ele
investigadas.

Com o objetivo de minimizar dividas acerca do modelo, outros estudos poderiam
avaliar a contribui¢@o de aspectos que possam estar influenciando os resultados obtidos com o
FGM, a exemplo da inclusdo da espessura da parede do bico injetor na chama DLR-A, que
neste estudo foi considerada finita somente em uma avaliacdo preliminar. Dessa forma, poder-
se-ia determinar se ha alguma caracteristica do escoamento utilizado no presente trabalho
que compromete a eficacia do modelo FGM, e o que poderia ser nele modificado para torna-lo

mais abrangente.
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APENDICE A

Deducgao da fragao de mistura a partir da conservacao dos elementos:
Enquanto que as espécies quimicas sdo consumidas ou produzidas durante as reagoes
quimicas, os elementos quimicos sao conservados. Consequentemente, a fracdo maéssica para

cada elemento j pode ser escrita como

_ Ny ak,j J
j—zk:1 Wk Ylw (Al)

onde a ; ¢ o numero de atomos do elemento j na molécula da espécie quimica k, e W; e W,
sdo as massas moleculares de cada atomo e espécie quimica, respectivamente.

Realizando a soma das equagoes de balango para as fragoes méssicas das espécies
quimicas (Equagao 2.3) de acordo com a fracdo de mistura baseada nos elementos, Z ;» chega-
se a

a(p Z)) A N gy Wy (A ,
5 TV (puz;)=V- (C—pVZj) -V [Zlek (@VY’“ +gk>}, (A.2)

na qual o termo fonte das reacées quimicas acaba sendo cancelado.
Se todas as difusividades forem assumidas iguais, ou seja, se os coeficientes de difusao
de massa para cada espécie, D, , forem substituidos por um unico coeficiente de difusao, D,
tal que
Jh=—rDz VY, . pDy= Ci e Le,=Le=1, (A.3)

p

a fracao de mistura Z devera satisfazer a equacao de balango definida por

Ip Z)
ot

YV (puZ)=V-(pD, V). (A4)
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APENDICE B

Deducgao da fragao de mistura a partir do principio de escalar conservado:
Uma reagao global e irreversivel, envolvendo apenas combustivel (C), oxidante (O) e

produtos (P), pode ser expressa por
F4s0=(1+s)P, (B.1)

onde s é a massa de oxidante requerida para queimar completamente todo o combustivel em
condigoes estequiométricas.

A fragao maéssica de cada espécie (C, O e P) deveréd obedecer as equagoes de balango

dadas por
W0 Xe) L9 (puYy) = V- (p Dy V¥) + iy (B.2)
8(patYo> Y (puY) =V (p Dy VVp) iy o (B.3)
8(patYP> +V (puYp)=V-(pDp VYp)+p, (B.4)

onde, por razoes de conservacao da massa total, as taxas de reacdo estdo relacionadas entre si

através de

(B.5)

Se assumido que os coeficientes de difusdo das espécies envolvidas sdo todos iguais, é
possivel combinar as Equagoes B.2 a B.5 de forma a obter uma equagao de transporte sem

termo fonte, ou seja, para um escalar conservado, tal que

Ilp(s Yp —Yp)]

ot +Vlpu(sYp=Yo)|=V-[pDV(sYp—Yp) (B.6)

Definindo o escalar conservado, v, como

(s Yp—=Yo) =1, (B.6)

é possivel chegar a fracdo de mistura, Z, lembrando que ela é definida como sendo a fracao

massica do material originado do combustivel, através de

7= 7* — 73 - (S YF — Yo) — (8 YF_]Q - YO,Q)

* x ) B7
712 (3 Yp1— Y(),l) — (s Ypo— Yo,z) (B-7)

onde os indices 1 e 2 se referem as correntes de combustivel e de oxidante, respectivamente.
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APENDICE C

Deducao das equagoes que descrevem a estrutura dos flamelets:

A partir da representacido esquematica apresentada na Figura 2.4 podem ser derivadas
as equacgOes para os flamelets. A primeira delas consiste em introduzir um sistema de
coordenadas atrelado a superficie da frente de chama, assumindo-a na posicdo da mistura
estequiométrica, e sua transformacio em fun¢éo da fragdo de mistura.

A transformacao inicia pela substituicdo da coordenada z,, definida como sendo
localmente normal a superficie da chama, pela nova coordenada independente Z, enquanto
que as coordenadas tangenciais x, e x; sao transformadas nas coordenadas Z, e Zj,
respectivamente. As coordenadas x5 e Z; ndo sd@o mostradas na Figura 2.4 porque elas estao
normais ao plano da imagem.

De posse das novas varidveis independentes, Z = x,, Z, = x5, Z3 = x5 e T =1, e das

regras de transformacao

o} 0 07 0
oo ez (G-1)
o0 _0z0o o
dx, 0x,0Z (€2)
0 0 0z 0
= + para «a=2,3, (C.3)

.~ 07, T ou,02

[e%

e aplicando-as as equacOes de transporte para as fragdes massicas das espécies quimicas

(Equagao 2.3) e para a energia (Equagdo 2.16) sdo obtidas as equagbes gerais para os

flamelets,
ay, (82)262Yk+ o R(Y.) (4
P o =p Z 8(Ea azg Wi k € . )
or IZN?’T 1 =,
75— 2 5.) 972~ Ty 2 ek~ R, (C:5)

onde o operador R é definido por

O\ _0pDy) 0 0pDyg) 9
R=p (”2622+“3azs> 0z, 07, 0w, 07,
N (. 0
P2 20 \"0n,02 02,  02.2)

Esta transformagao, do campo espacial para o composicional, é uma transformagao do
tipo Crocco, que na sua investigagdo da camada-limite sobre uma placa plana expressou o
campo de temperatura em funcao de outra variavel dependente, a velocidade [Crocco, 1948].

Tomando como base a espessura normalizada da zona de reacdo como sendo um
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parametro pouco importante, argumentos assintéticos sdo usados para demonstrar que as
derivadas dos escalares nas direges tangenciais sdo despreziveis quando comparadas aquelas
da direcdo normal, expressas agora em termos da nova variavel independente Z. Este é um
argumento classico utilizado na descricao matemaética de camadas-limite finas. Isso significa
dizer que, por exemplo, a temperatura é praticamente constante ao longo da superficie
estequiométrica da chama, e que os gradientes ao longo dela podem ser considerados
pequenos em relagdo aos gradientes na direcdo normal a esta superficie, e o0 mesmo podendo
ser dito em relagdo as fragoes maéssicas das espécies quimicas. Sendo assim, podem ser
eliminados da formulacdo os termos compreendidos pelo operador R, ou seja, os termos
relativos as diregoes tangenciais a superficie da chama.

Por fim, é introduzido o pardmetro que quantifica a influéncia dos efeitos
multidimensionais difusivos do campo do escoamento, denominado taxa de dissipacdo do
escalar, y, definida por

0z 0z AN /A
_292( ) _2DZ[< ) +(—> +<—” (c.7)
ozx,, 0x4 O0xqy O0xq

A taxa de dissipacao do escalar tem a dimensao s, e pode ser interpretada como um
tempo de difusdo caracteristico. Introduzindo-a nas equagoes C.4 e C.5 chegar-se-a4 a
formulagao para os flamelets, dada por

Y, 1 0%,

Por =3P Xo2 ko, para k=1,N,—1 e (C.8)

ar 1 , 0C, N, . Y\ OT
Por = 5”822 CZ c (az+z ., az)a' (C.9)



