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“There is no dark side of the moon really. Matter of fact it’s all dark.”
Eclipse — Pink Floyd



AGRADECIMENTOS

Agradeco a minha familia pelo apoio e suporte em todos os momentos. Aos meus pais Celso e
Carmen, irmdos Mércia e Marcelo e sobrinhos Francisco, Davi e Antonella.

Aos meus amigos Lucas, Filipe e Guinever pelo companheirismo e pelas boas musicas
compartilhadas.

Ao meu orientador Francis H. R. Franca pela confianca e toda a dedicacdo para a realizagédo
deste trabalho.

Aos colegas do Laboratério de Radiagdo Térmica, aos colegas do Laboratério de Combustéo
e aos demais colegas do PROMEC.

Aos professores do PROMEC e aos professores da banca avaliadora.

Ao CNPq pelo apoio financeiro.

Aos referidos e a todos aqueles que de alguma forma contribuiram para que esta etapa fosse

concluida, meu muito obrigado!



RESUMO

SimulacGes acopladas do escoamento reativo e dos processos de transferéncia de calor para o
estudo de chamas s&o problemas dispendiosos computacionalmente. A transferéncia de calor
por radiacdo em processos de combustdo, devido as elevadas temperaturas, € o processo de
troca energetica dominante. Ainda, o comportamento altamente irregular do coeficiente de
absorcdo com o comprimento de onda se constitui em uma dificuldade adicional na
modelagem da transferéncia radiativa em meios participantes. Para contornar essa dificuldade
modelos espectrais foram desenvolvidos com o objetivo de simular o comportamento de um
gas real. Dentre esses modelos destacam-se 0 gas cinza (GG: Gray Gas), 0 mais simples, que
negligencia o comportamento espectral do coeficiente de absorcdo, e o modelo da soma-
ponderada-de-gases-cinza (WSGG: Weighted-Sum-of-Gray-Gases) onde a integracdo sobre
todo o espectro é substituida por um numero finito de gases cinza. Com o avan¢o de
ferramentas computacionais, principalmente cddigos CFD (Computational Fluid Dynamics),
abordagens computacionais se tornaram atrativas frente ou em complemento as abordagens
experimentais. Desse modo, o presente trabalho tem por objetivo a aplicacdo dos modelos
WSGG e GG com novas correlagdes na simulacdo detalhada de chamas difusivas laminares
de metano diluido com didxido de carbono e nitrogénio com o cddigo CFD comercial
ANSYS/Fluent. Foram desenvolvidas rotinas de usuario (UDF: User-Defined Functions) para
0 acoplamento dos modelos espectrais ao codigo CFD. A verificacdo das rotinas de usuario
foi realizada comparando os resultados obtidos via simula¢do Fluent com dados obtidos pelo
modelo WSGG com um c6digo FORTRAN prdéprio desenvolvido pelo grupo de pesquisa do
Laboratério de Radiacdo Térmica (LRT/UFRGS) para o problema unidimensional de
superficies negras e infinitas preenchidas por um meio ndo-isotérmico e ndo-homogéneo. Os
erros encontrados para o fluxo de calor radiativo nas superficies e para o termo fonte radiativo
ao longo do meio foram da ordem de 1% indicando o funcionamento correto das rotinas UDF
acopladas ao Fluent. Por fim, as rotinas foram aplicadas na simulagcdo numérica para chamas
de poténcia constante com dilui¢do dos reagentes e os dados obtidos com a solugdo numérica
foram comparados com dados experimentais para a fracao radiante e fluxo de calor radiativo.
Os desvios médios encontrados para o fluxo de calor radiativo ficaram em torno de 10% para
todas as chamas, excetuando as chamas com diluicdo de CO, de 30%, 40% e 50%, em

volume, para as quais os desvios médios ficaram em torno de 15%. O termo fonte para as
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chamas apontou para a predominancia da emissdo do meio em relacdo a absorc¢éo. Todas as
chamas estudadas se encontram no regime opticamente fino (optically thin) para o qual,
segundo apontam estudos da literatura, a escolha do modelo espectral possui impacto pequeno
em resultados globais da chama como a temperatura e a concentracdo das espécies na mistura.
Nesse aspecto os resultados encontrados concordaram com a previsdo da literatura, entretanto
para a transferéncia radiativa, o0 modelo GG se mostrou sensivelmente menos preciso em
comparacdo ao modelo WSGG, principalmente para a fracdo radiante e para o fluxo radiativo

na regido da pluma aquecida, indicando a dependéncia do modelo espectral adotado.

Palavras-chave: transferéncia radiativa; radiacdo térmica; soma-ponderada-de-gases-cinza;
gas cinza; chamas difusivas laminares.
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ABSTRACT

Coupled simulations of the reactive flow with the heat transfer processes for flame studying
are computationally demanding problems. The radiative transfer in combustion processes is
the main heat transfer mechanism due to the high temperatures involved. However, the highly
irregular behavior o f the absorption coefficient with the wavenumber composes in an
additional difficulty on modeling the radiative transfer in participating media. In order to
overcome this issue, spectral models were developed with the objective of simulate the
behavior of real gases. Some of the most known models are the gray gas (GG) for which the
spectral behavior of the radiative properties of the medium is neglected and the weighted-
sum-of-gray-gases (WSGG) for which the integration over the entire spectrum is replaced by
a summation over a finite number of gray gases with constant absorption coefficients. With
the development of computational tools, mainly Computational Fluid Dynamics (CFD) codes,
numerical approaches became attractive instead or in complement of experimental set ups. In
this way, the present work aims to couple the WSGG and the GG models with new
correlations in a detailed simulation of diffusive laminar flames of methane diluted with
carbon dioxide and nitrogen with the commercial CFD code ANSYS/Fluent. User-defined
functions (UDF) were developed to the coupling of the spectral models. The verification was
carried out through the WSGG model by comparing the Fluent solution with a solution
obtained with a FORTRAN code developed by the Thermal Radiation Laboratory
(LRT/UFRGS) research group for the one-dimensional system of black surfaces filled with a
non-homogeneous and non-isothermal medium. The deviations for the radiative heat flux for
the walls and the radiative heat source along the domain were of 1% or less, indicating the
correct coupling between the UDF routines and the CFD code. Finally, the UDF were applied
in the solution of constant power flames with fuel diluted with carbon dioxide and nitrogen.
The obtained data was then compared with experimental measurements for the radiant
fraction and the radiative heat flux along the flame axis. The average deviations found were in
order of 10% for all flames, except for the flames with 30%, 40% and 50% of CO., dilution, in
volume, for which the deviatioms found were in order of 15%. The radiative heat source was
plotted and indicated for the medium emission predominance in comparison with the medium
absorption. All flames studied were optically thin flames for which, studies pointed, the

spectral model have minor impact over global results as flame temperature and mixture
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concentration. For this aspect the results found showed agreement with the literature studies
predictions, however the GG model showed itself less accurate in comparison with the
WSGG model for the radiant fraction and the radiative heat flux computations. So the spectral
models have influence on the radiative transfer even if its effect on flame structure can be

negligible.

Keywords: radiative transfer; thermal radiation; weighted-sum-of-gray-gases; gray gas model,

diffusive laminar flames.
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1 INTRODUCAO

Atualmente a maior parte da oferta de energia no mundo € proveniente, direta ou
indiretamente, dos diferentes processos de combustdo. Apesar do desenvolvimento e maior
aproveitamento de fontes alternativas, a perspectiva é que o panorama atual se mantenha nas
préximas décadas, com a combustdo sendo a principal fonte de conversdo de energia e 0s
combustiveis de origem fdssil ainda representando a maior parcela da oferta de energia
disponivel.

No Brasil, apesar da abundancia em recursos hidricos, fontes renovaveis representam
menos da metade da oferta interna de energia (41,2% contra 13,7% em base mundial), de
acordo com o relatério da Empresa Brasileira de Pesquisas (EPE, 2016). Dentre as fontes ndo-
renovaveis, petroleo e derivados (37,3%) e gas natural (13,7%) sdo os principais combustiveis
utilizados para a conversdo de energia. Segundo o mesmo relatério, os combustiveis fosseis
representam 57,5% da matriz energética nacional e 22,1% da matriz elétrica. Deste modo,
mesmo com todos 0s recursos naturais disponiveis, a demanda por energia no Brasil ainda é
significativamente dependente da queima de combustiveis (sejam de origem fossil ou ndo).

O fendbmeno da combustdo estd presente, ainda, em diversas aplicagdes na industria
como em motores de combustdo interna, caldeiras geradoras de vapor, fundicdo de metais,
secadores, turbinas a gas, sistemas de flaring em refinarias e plataformas de petréleo, etc. Os
gases gerados nesses processos emitem grande quantidade de radiacdo térmica devido as
elevadas temperaturas (acima de 1000 K), tornando a transferéncia de calor por radiacdo o
principal mecanismo de transferéncia de calor.

Embora a radiacéo térmica seja significativa, constitui apenas uma parte do fenémeno
global de combustdo. Sao ainda relevantes o regime mecanico do escoamento (laminar ou
turbulento), a cinética quimica, conveccao, formacéo de fuligem, entre outros, estando todos
fortemente acoplados. Dentre as dificuldades na modelagem da radiacdo térmica estd o
comportamento espectral complexo das propriedades radiativas do meio. Para gases tipicos da
combustdo como o dioxido de carbono (CO,) e o vapor de agua (H,O), que participam das
trocas radiativas absorvendo e emitindo energia, 0 comportamento altamente irregular do
coeficiente de absor¢cdo com relagdo ao nimero de onda, concentracfes das espécies

participantes e da temperatura constitui por si s6 um campo de pesquisa cientifica.



Simulagdes multidimensionais que resolvam o regime mecéanico do escoamento
empregando mecanismos detalhados de cinética quimica, modelos para a formacdo de
fuligem e modelos detalhados para a modelagem espectral da radiacdo térmica podem ser
proibitivas do ponto de vista computacional até mesmo para fins de pesquisa cientifica.
Ainda, o forte acoplamento entre os fendmenos envolvidos constitui-se um grande desafio
quanto a convergéncia da solucdo numérica. Deste modo, diversos estudos focam em
modelagens de certos fenémenos utilizando uma abordagem mais simplificada ou até mesmo
negligenciando outros.

Com o significativo avanco das ferramentas computacionais e o desenvolvimento de
cédigos CFD (Computational Fluid Dynamics), tais como o Fluent, StarCD e CFX, as
simulacdes numéricas tém ganho cada vez mais espaco alternativamente ou em complemento
a experimentos. Abordagens experimentais podem ser, além de dispendiosas e demoradas,
impraticaveis por questdes de complexidade e/ou escala. Codigos CFD apresentam como
vantagem a facilidade em se trabalhar com geometrias complexas, malhas ndo-estruturadas, e
empregar, de forma simples, diferentes modelos e condi¢Bes de contorno. O pacote Fluent,
por exemplo, permite ao usuario customizar a solucdo a partir de rotinas de usuario (UDF:
user-defined functions) possibilitando alterar modelos, condi¢des de contorno, propriedades
de materiais, entre outras possibilidades. O estudo numérico de chamas é, portanto, além de
um campo fértil de pesquisa cientifica, uma importante alternativa para aplicacdes de
desenvolvimento e otimiza¢do na industria.

O presente trabalho apresenta um estudo numérico da transferéncia radiativa em
chamas laminares de metano diluidas com CO, e N,. A cinética quimica foi modelada de
acordo com as equacdes de Arrhenius empregando o mecanismo de cinética quimica skeleton
skm-DRM19 e propriedades termodinamicas e de transporte complexas. Para a modelagem da
radiacdo térmica foi empregado o método das ordenadas discretas (DOM: Discrete Ordinates
Method) acoplado ao modelo da soma-ponderada-de gases-cinza (WSGG: Weighted-Sum-of-
Gray-Gases) com coeficientes atualizados a partir da base de dados espectrais HITEMP2010
[Dorigon et al., 2013]. Para fins de comparacéo, o0 modelo de gés cinza (GG: Gray Gas) com
coeficientes obtidos com a base de dados espectral HITEMP2010 e levando em consideragéo
a composicao do meio para o calculo do coeficiente de absorcéo [Cassol et al., 2014] também
foi implementado. A simulacdo foi realizada com o cddigo CFD comercial ANSYS/Fluent e

os resultados obtidos, comparados com dados experimentais para o fluxo de calor radiativo e



fragdo radiante [Machado, 2015]. O acoplamento dos modelos espectrais com o Fluent foi
realizado através de funcdes de usuario. As UDF desenvolvidas foram validadas comparando
os resultados para fluxo de calor radiativo e termo fonte radiativo com a solucéo linha-por-
linha (LBL: line-by-line) para o problema unidimensional de placas planas infinitas com
perfis prescritos de temperatura e fracdo molar das espécies participantes conforme
apresentado por Dorigon et al., 2013.

1.1 Revisao da literatura

A seguir, serdo apresentados diversos trabalhos disponiveis na literatura envolvendo a
modelagem da radiacdo térmica e sua aplicacdo no processo de combustdo. Foram escolhidos
estudos em chamas laminares unidimensionais e chamas multidimensionais laminares e
turbulentas. Por fim serdo apresentados estudos sobre modelos espectrais onde nédo foi feita a
aplicacdo direta na modelagem da combust&o, focando na comparacéao e desenvolvimento dos
modelos.

Estudos com chamas unidimensionais sdo importantes porque podem, entre outras
vantagens, auxiliar na compreensdo de caracteristicas de chamas multidimensionais. Os
efeitos combinados da radiacdo e da pressdo na velocidade de chama e no limite de
flamabilidade foram estudados numericamente em chamas unidimensionais pré-misturadas de
CH4/O,/CO; por Ruan et al., 2001. Foram empregados os modelos statistical narrow band
(SNB) e optically thin model (OTM) para a modelagem espectral da radiacdo térmica. Os
efeitos da radiagdo mostraram-se mais significativos para maiores pressdes e concentragdes
do diluente na corrente de oxidante. O modelo SNB mostrou-se mais efetivo na predi¢ao dos
efeitos apresentando melhores resultados para a determinacdo do limite de flamabilidade e da
velocidade de chama quando comparado com dados experimentais.

Efeitos da diluicdo na velocidade de propagacdo e no limite de extingdo em chamas
laminares de metano/ar foram estudados experimental e numericamente por Qiao et al., 2010,
He, Ar, N,, CO, foram utilizados como diluentes. O experimento foi realizado em uma
camara de combustdo esférica em queda livre de 1 m. As simula¢cdes numéricas foram
realizadas com o modulo de chamas esféricas do COSILAB e, para a chama planar, com o
codigo PREMIX. Em ambas as simulacdes o0 mecanismo detalhado de cinética quimica GRI-

Mech 3.0 foi adotado. Para a modelagem da radiagdo foram empregados os modelos optically



thin approximation (OTA) e o discrete transfer method (DTM) combinado com o modelo
wide band modificado para o tratamento das propriedades espectrais. Todos os diluentes
reduziram a velocidade da chama com o aumento da concentracdo, sendo N, e CO, 0s mais
efetivos. A abordagem com o método DTM combinado com o modelo wide band apresentou
melhor concordancia com os dados experimentais principalmente em condi¢Ges proximas ao
limite de extincdo. Com 0 aumento da concentragédo de CO, ambos os modelos de radiacéo
apresentam resultados menos precisos, indicando para a necessidade de modelos mais
sofisticados para o tratamento das propriedades espectrais no estudo de chamas diluidas. Em
outro estudo numérico/experimental, Zhang et al., 2016, avaliaram os efeitos da diluicdo de
CO; e N; na velocidade de chama e na emissdo de poluentes em chamas laminares de
metano/ar. A técnica travelling thermocouple foi utilizada para medir o perfil de temperatura
em chamas estabilizadas em um queimador plano McKenna. A solucdo numérica foi obtida
com o codigo PREMIX. O mecanismo detalhado de cinética quimica GRI-Mech 3.0 foi
adotado. A solucdo das espécies quimicas foi obtida baseada nos perfis de temperatura
medidos. As chamas diluidas com N, apresentaram temperaturas relativamente maiores que
as chamas diluidas com CO,. A adicdo de diluente aumentou a espessura da zona de reacao
(sendo o efeito mais evidente para 0 CO,). O aumento da diluicdo diminuiu a velocidade de
chama e a diluigdo com CO, mostrou-se mais eficiente na inibicdo da emissdao de NO se
comparado com as chamas diluidas com Na.

Kim et al., 2016, apresentaram um estudo computacional de chamas de contracorrente
em condi¢bes de oxi-combustdo diluidas com CO, para investigar o impacto da perda
radiativa e o efeito quimico da diluicio de CO, na corrente de oxidante na extingdo e
formacgdo de NOy causada pela infiltracdo de ar. Foi adotada a aproximacdo OTA para a
radiacdo e o mecanismo detalhado de cinética quimica GRI-Mech 3.0. Os efeitos quimicos do
CO, foram avaliados a partir de uma espécie ficticia com as mesmas propriedades, porém
totalmente inerte. Para as chamas com diluicdo de N,, a perda por radiacdo nédo teve efeito
significativo na concentragdo de diluente para a extingdo em chamas com baixa taxa de
deformagéo. Para as chamas com CO, e ar infiltrado, os efeitos da perda radiativa foram
significativos na concentracdo de diluente para a extingdo. A formacdo de NOy foi suprimida
significativamente pela perda radiativa e efeitos quimicos da adi¢do de CO..

A formacdo de fuligem em chamas de contracorrente de etileno/ar foi estudada

numericamente por Hernandez et al., 2013. A cinética quimica foi modelada empregando o



mecanismo detalhado UDEL, um modelo semi-empirico de duas equacGes para a formacao de
fuligem e o método das ordenadas discretas (DOM: discrete ordinates method) acoplado com
0 modelo espectral Statistical narrow band correlated-k (SNBCK) para a modelagem da
radiacdo térmica. A radiacdo emitida pela fuligem se mostrou predominante frente a radiacdo
emitida pelos gases e as perdas por radiacdo resultaram em uma diminui¢do da temperatura e
consequentemente da concentracdo de fuligem uma vez que sua taxa de formagéo é reduzida.

Embora estudos em chamas unidimensionais sejam muito importantes e
computacionalmente mais viaveis, a interacdo entre a transferéncia de calor e as reacOes
quimicas em sistemas de combustdo necessita que sejam realizados estudos em geometrias
multidimensionais. Mesmo com o grande avango dos recursos computacionais, simulagdes
tridimensionais de sistemas de combustdo envolvendo cinética quimica detalhada e os
processos de transferéncia de calor podem ser muitas vezes inviaveis. Nesse sentido, estudos
em geometrias bidimensionais e axissimétricas de sistemas com um co-escoamento anular
(coflow) se tornam factiveis. Assim como as chamas de contracorrente, o sistema de coflow
pode ser usado para avaliar tanto chamas ndo pré-misturadas quanto chamas parcialmente e
pré-misturadas.

O efeito do nivel da pré-mistura foi estudado de modo numérico experimental por
Bennett et al.,, 2000, em chamas de metano/ar variando a razdo de equivaléncia com o
objetivo de avaliar o efeito do nivel de pré-mistura na estrutura da chama. O modelo
computacional inclui o mecanismo detalhado de cinética quimica GRI-Mech 2.11 e a
aproximacdo para meios opticamente finos (OTA) para a radiacdo térmica. Resultados
mostraram que todas as chamas estudadas apresentaram pelo menos uma frente de chama
externa ndo pré-misturada e, ao aumentar a razao de equivaléncia, uma frente interna pré-
misturada. A liberacdo de calor na frente externa da chama diminuiu com a diminuicdo do
nivel de pré-mistura, enquanto, para a frente interna, a liberacdo de calor aumentou (esse
efeito possui influéncia sobre a temperatura ao longo da linha de centro, fazendo com que
apareca um “ombro” no seu perfil). A temperatura maxima na linha de centro aumentou
conforme o aumento do nivel de pré-mistura enquanto a posicdo em que a maxima
temperatura ocorre diminuiu. Em estudo semelhante, Claramunt et al., 2004, estudaram
computacionalmente os efeitos da pre-mistura em chamas laminares de metano em ar. O
modelo computacional inclui diversos mecanismos de cinética quimica e a aproximacédo OTA

para a modelagem da radiacdo térmica. Um estudo de qualidade de malha baseado na



abordagem grid convergence index (GCI) foi realizado. A emissdo de poluentes se mostrou
sensivel a escolha do mecanismo de cinética quimica e a temperatura e o comprimento de
chama se mostraram sensiveis a abordagem para a difusdo massica e propriedades de
transporte. Os resultados apontaram, ainda, para a necessidade de uma abordagem detalhada
da radiacéo para a predicdo do campo de temperatura e emissao de poluentes.

Abordagens puramente experimentais ou em complemento a abordagens numéricas
para o estudo de chamas multidimensionais sdo importantes para gerar dados que possam
servir para validar diferentes abordagens para o problema. Em uma abordagem numérica e
experimental, McEnally et al., 2000, realizaram um estudo de uma chama laminar néo pré-
misturada de metano/ar. Para inibir a formacéo e influéncia da fuligem, o combustivel foi
diluido em nitrogénio. O modelo numérico inclui um mecanismo detalhado de cinética
quimica e a aproximacdo OTA para a radiacdo térmica. As medidas experimentais foram
realizadas com as técnicas Rayleigh-Raman Imaging, termopares e on-line mass spectrometry.
A distribuicdo espacial da temperatura concordou muito bem com os dados experimentais. O
ponto onde a maxima temperatura ocorre ao longo da linha de centro concordou de forma
razoavel e a maior discrepancia foi vista na temperatura da parte fria da chama pelas medidas
com termopar. Para as espécies quimicas, tanto a distribuicdo espacial quanto as
concentragcdes concordaram muito bem.

A despeito da dificuldade em se realizar experimentos em condi¢Oes de gravidade
zero, Zhang et al., 2014, realizaram experimentos em condi¢des de microgravidade (ug) e
gravidade terrestre (1g) com o objetivo de avaliar os efeitos da velocidade do coflow no
comprimento de chama e didmetro maximo da chama, oscilacdo, cor e perda radiativa.
Resultados apontaram que as caracteristicas das chamas de pg sdo significativamente afetadas
pela velocidade do ar no coflow, enquanto que para as chamas de 1g esse efeito € minimo. O
aumento da velocidade do coflow foi acompanhado de uma diminuicdo do didmetro da
chama. As chamas de ug ndo apresentaram oscilagdo, j& as chamas de 1g apresentaram um
aumento da frequéncia de oscilagdo e diminuicdo da amplitude com o aumento da velocidade
do coflow. O tempo de residéncia para a fuligem reduziu com o aumento da velocidade do
coflow nas chamas de pg. Comparativamente a perda radiativa ¢ menor nas chamas de 1g com
um tempo de residéncia para a fuligem muito menor.

A formacdo de fuligem em chamas laminares é amplamente estudada e sob diversas

abordagens, por exemplo, comparando dados experimentais com resultados obtidos a partir de



modelos computacionais. Nesse sentido, Sivathanu e Gore, 1997, realizaram uma simulagéo
acoplada da radiagéo e formacdo de fuligem em uma chama laminar de metano/ar. O termo
fonte radiativo foi obtido pelo Multiray method acoplado com o modelo Narrow band. Os
resultados obtidos foram comparados com dados experimentais obtidos com a técnica Laser-
induced incandescence (LII) para a fragdo volumétrica de fuligem. Resultados mostraram que
para a chama estudada, as espécies participantes (CO, e H,O) dominaram a radiacdo em
comparacdo com a fuligem em uma ordem de grandeza, aproximadamente. As perdas por
radiacdo influenciam fortemente a concentracdo de fuligem na chama uma vez que afetam o
campo de temperatura, diminuindo a taxa de formacdo. Ainda nessa linha de comparacgéo
entre dados experimentais e resultados numéricos, Liu et al., 2004, apresentaram um estudo
do efeito da radiacdo térmica em uma chama laminar ndo pré-misturada de metano em ar
considerando fuligem. O modelo numérico inclui o mecanismo detalhado de cinética quimica
GRI-Mech 3.0 sem as reacOes de formacdo de NOy, um modelo semi-empirico baseado no
acetileno para a formacdo da fuligem e os modelos OTA e SNBCK para o tratamento
espectral da radiacdo térmica. As distribuices de temperatura e fracdo volumétrica de
fuligem, o valor maximo da fracdo volumétrica de fuligem e o comprimento de chama visivel
apresentaram boa concordancia com dados experimentais da literatura. O uso de modelos
aproximados de radiacdo mostrou impacto significativo na formacao e oxidacdo de fuligem.
Os efeitos de absorcdo da radiacdo mostraram-se menores se comparados com chamas mais
fuliginosas.

Os efeitos da radiacdo térmica na formacdo de fuligem e na estrutura de chamas
laminares de etileno/ar em condicGes de pg e 1g foram estudados por Liu et al., 2011. O
método numérico inclui o mecanismo detalhado de cinética quimica GRI-Mech 3.0 sem as
reacOes relacionadas com a formagdo de NOy , um modelo para a formacao de fuligem semi-
empirico de duas equagOes baseado no acetileno e o modelo SNBCK para a modelagem
espectral da radiacdo térmica. Os resultados mostraram que a perda por radiacdo tem grande
impacto na estrutura da chama diminuindo a temperatura, aumentando o comprimento visivel
e diminuindo a concentracdo de fuligem, sendo os efeitos mais significativos para chamas de
pg. Em outro estudo, Demarco et al., 2013, avaliaram os efeitos da transferéncia radiativa na
formagdo de fuligem em chamas laminares normais e inversas. Foram utilizados como
combustiveis hidrocarbonetos de até 3 carbonos em condi¢des de pg e l1g. O modelo

numerico inclui o modelo steady laminar flamelet (SLF) para a integracdo da cinética



quimica, um modelo semi-empirico baseado no acetileno e no benzeno para a formacdo de
fuligem e 0 modelo SNBCK para a modelagem espectral da radiagdo térmica. Os resultados
para 0os campos de velocidade, temperatura e para a fracdo volumétrica de fuligem e perda
radiativa mostraram concordancia com dados experimentais disponiveis na literatura. Para a
determinacdo dos campos de temperatura e da fragdo volumétrica de fuligem € fundamental a
escolha do modelo de radiacdo, sendo mais importante para as chamas de pg onde os efeitos
da perda radiativa sao maiores. Ainda no estudo da fuligem em chamas de pg e 1g, Ma et al.,
2015, investigaram o comportamento da fuligem em chamas laminares de metano. O modelo
computacional inclui o mecanismo detalhado de cinética quimica GRI-Mech 3.0, o modelo
sectional aerosol para a formacéo de fuligem e a aproximagdo OTA para a radiacao térmica.
Em comparagdo, as chamas de pg sdo mais longas e largas que as chamas de 1g e possuem
uma maior fragdo volumeétrica de fuligem. Os resultados mostraram, ainda, que a distribuicao
de fuligem se deslocou da linha de centro para a chama de 1g para a regido externa da chama
(wings) nas chamas de pg. Os dados numéricos concordaram com experimentos para a
predicdo da estrutura da chama e do deslocamento da distribuicdo de fuligem, entretanto os
valores para a concentracao de fuligem foram subestimados.

Uma vez que simulagdes detalhadas da cinética quimica envolvem dezenas de espécies
quimicas e centenas de reacBes elementares, a demanda numérica pode se tornar muito
grande. Portanto, diversos estudos tém sido desenvolvidos no sentido de empregar métodos de
reducdo da integracdo da cinética quimica, com especial destaque para a técnica de flamelets.
Dentro dessa linha, Messig et al., 2013, realizaram um estudo numérico com o objetivo de
avaliar diferentes abordagens na modelagem da radiagdo para os modelos Lagrangian
Flamelet e Eulerian Flamelet comparando os resultados com os obtidos pela solugdo das
equacdes de transporte. A solucdo numérica com as equacles de transporte foi validada a
partir de dados experimentais disponiveis na literatura [Bennett et al., 2000]. Kim e Kim,
2015, utilizaram o metodo interactive transient flamelet (ITF) para simular realisticamente
processos lentos como a formacéo de fuligem e a radiacéo térmica em chamas laminares nao
pré-misturadas com tempo de residéncia relativamente longo. O método numérico inclui o
mecanismo detalhado de cinética quimica GRI-Mech 2.11 e um modelo semi-empirico de
duas equac0es para a formacéo de fuligem. A radiagéo térmica para os gases é modelada com
a aproximacao OTA e para a fuligem como funcdo da fracdo volumétrica e da temperatura.

Os resultados numéricos foram validados comparando os resultados com os obtidos a partir da



solugdo das equacOes de transporte e dados experimentais da literatura. A formacdo de
fuligem foi simulada de forma acoplada e desacoplada da cinética dos gases. Os resultados
numéricos apresentaram boa concordancia com os dados experimentais. A radiacdo térmica
mostrou-se significativa para a correta predicdo da fuligem mesmo em chamas de metano
onde a concentragao € pequena.

Garten et al., 2013 apresentaram um estudo numérico de uma chama laminar de
oxidacdo parcial de metano com o objetivo de avaliar diferentes abordagens para a radiacédo
térmica. As solucdo numeérica obtida com o codigo CFD open source OpenFOAM. Para a
solucdo espacial da RTE foram adotados os métodos DOM, modified differential
approximation (MDA), harménicas esféricas (P1) e OTA. Os modelos espectrais adotados
foram o spectral line based weighted-sum-of-gray-gases (SLW), weighted-sum-of-gray-gases
(WSGG) com as correlacdes geradas por Kangwanpongpan et al., 2012, gray absorption
(RADCAL) e um coeficiente de absorgdo constante baseado no modelo SLW. Para a chama
de oxidacdo parcial, o oxidante entra por um duto central (O, puro) enquanto combustivel
(CH4/COy,) entram pelo escoamento coaxial. O modelo numérico inclui uma versao reduzida
do mecanismo detalhado GRI-Mech 3.0 com 28 espécies e 112 reacGes. Também foi realizada
a simulacdo de uma chama difusiva de metano (apresentada por Bennett et al., 2000) onde o
mecanismo GRI-Mech 1.2 foi adotado. Os efeitos da absor¢cdo mostraram-se importantes
causando impacto no termo fonte radiativo para a chama de oxidagéo parcial. O modelo OTM
ndo foi capaz de capturar esse efeito, enquanto os métodos MDA e P1 acoplados aos modelos
SLW e WSGG apresentaram resultados coerentes para o campo de temperatura, sendo o
modelo SLW mais preciso. Para a chama de metano/ar os efeitos da radiagdo sdo bem
estimados com modelos mais simples como o OTM, uma vez que é uma chama opticamente
fina.

Os efeitos da diluicdo na corrente de combustivel e oxidante também é objeto de
investigagdo, com interesse nos efeitos sobre a estrutura da chama, transferéncia radiativa,
formacdo de fuligem, entre outros. Guo et al., 2010, apresentaram um estudo numérico da
diluicdo de N2, CO, e Ar na corrente de oxidante no levantamento de chamas laminares de
metano/ar em uma camara de combustdo. Os resultados obtidos foram comparados com dados
numericos previamente obtidos. O modelo numérico inclui o mecanismo detalhado de
cinética quimica GRI-Mech 3.0 e 0 método DOM acoplado com o0 modelo SNBCK para a

modelagem da radiacdo térmica. Com a adi¢do de diluentes a temperatura de chama foi
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reduzida. Os resultados obtidos mostraram que a adicdo de N, afetou o levantamento por
efeitos de diluicdo; a adicdo de CO; afetou por efeitos de diluicdo, térmicos e quimicos (sendo
a diluicdo o mais efetivo entre os trés efeitos); e a adicdo de Ar afetou por efeitos de diluicéo,
térmico e quimico (tendendo a um equilibrio entre os efeitos de dilui¢do e térmico e quimico
combinados, fazendo com que o Ar apresente maior razdo de concentragdo para que ocorra o
levantamento de chama).

Em outro estudo, Fuentes et al., 2013, investigaram os efeitos da concentracdo de
oxigénio na corrente de oxidante (composta por O, e N,) sobre o comprimento de chama, a
formagdo e oxidacdo de fuligem, smoke point, e a distribuicdo axial do fluxo de calor
radiativo em chamas laminares de etileno/ar. Dados experimentais foram comparados com
previsdes feitas pelo modelo numérico que inclui um mecanismo detalhado de cinética
quimica com 70 espécies quimicas e 463 reacdes elementares e 0 modelo SNBCK para a
modelagem espectral da radiacdo térmica. Os resultados mostraram que a formacdo de
fuligem aumenta junto com o indice de oxigénio no oxidante, levando a uma maior fragdo
volumeétrica e um aumento do méaximo fluxo de calor radiativo.

A partir de uma abordagem numérica e experimental, Cao et al., 2015, estudaram os
efeitos da diluicdo de combustivel, velocidade de entrada e da gravidade na forma e estrutura
de chamas laminares de metano em ar. O modelo computacional inclui o mecanismo
detalhado de cinética quimica GRI-Mech 3.0 e 0 modelo sectional aerosol para a fuligem,
bem como a aproximacdo OTA para o tratamento da radiacdo térmica. Resultados mostraram
gue o comprimento de chama é proporcional a vazdo massica de combustivel e, de um modo
geral, que as chamas de pg sdo mais longas que as chamas de 1g. Em outro estudo numérico e
experimental, Liu et al., 2015, avaliaram os efeitos da diluicdo de CO, e N, na corrente de
combustivel na formacdo de fuligem e na estrutura de chamas de C,Hs/ar sob pressdes entre 5
e 20 atm. Para a realizacdo dos experimentos foi mantida constante a vazdo de combustivel a
uma diluicdo constante de 1:2 (combustivel:oxidante, por massa). Os perfis radiais de
temperatura e de fragdo volumétrica de fuligem foram medidos com a técnica Spectral soot
emission (SSE). O modelo numérico inclui o emprego de dois mecanismos de cinética
quimica (DLR e ABF), um modelo sectional para a formagdo de fuligem e o método DOM
acoplado ao modelo SNBCK para a radiagdo térmica. Os resultados mostraram que a forma
da chama é fortemente afetada pela pressdo. Para a chama de CO, a formacédo de fuligem

mostrou-se maior para maiores pressdes. O comprimento de chama visivel medido foi
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ligeiramente maior para chamas de N,. Conforme se aumentou a pressdo, a temperatura da
chama diminuiu enquanto a variagdo de temperatura na chama aumentou. A méxima fracdo
volumétrica de fuligem aumentou significativamente com o aumento da pressdao. O
mecanismo de cinética quimica DLR ndo capturou de forma satisfatoria o efeito quimico da
diluicdo de CO,, enquanto que o mecanismo ABF obteve maior concordancia com 0s
aspectos medidos. A diluicdo com CO; foi mais efetiva que a diluicdo com N, na supresséo da
fuligem para altas pressdes. Os efeitos quimicos do CO, foram estudados acrescentando uma
espécie ficticia FCO, com mesmas propriedades do CO,, entretanto totalmente inerte.

Uma vez que chamas turbulentas séo frequentemente encontradas em equipamentos de
combustdo, o estudo do escoamento reativo turbulento é muito importante e as interaces
entre a turbuléncia/cinética quimica/radiacdo sdo ainda objeto de ampla pesquisa cientifica.

A chama turbulenta conhecida como flame D, largamente estudada numericamente e
para qual ha diversos dados experimentais disponiveis [Bergmann, 1998; Meier et al., 2000;
Schneider et al., 2003] foi estudada por Coelho, 2004, onde foram utilizadas diversas
abordagens para a radiacdo térmica: foram adotados os métodos DOM e Ray tracing para a
solucdo da RTE acoplados com os modelos correlated-k (CK) e SNB para o tratamento das
propriedades espectrais. O modelo numérico inclui ainda diversas abordagens de TRI
(turbulence-radiation interaction). Foram realizadas simulagdes desacopladas da radiacéo
usando campos medidos experimentalmente para a temperatura e espécies quimicas. Os
campos foram entdo interpolados a partir dos dados experimentais para gerar a distribuicéo.
Os resultados indicaram que o TRI tem importante influencia na perda radiativa e ambos 0s
modelos apresentam resultados bons para a chama estudada (optically thin). Em outro estudo
para a mesma chama, Bidi et al., 2008, realizaram simulac¢Ges para analisar as influéncias da
radiacdo térmica. O método DOM acoplado ao modelo WSGG foi adotado para a modelagem
da radiacdo, 0 modelo k-g¢ para a turbuléncia e um mecanismo global de 5 passos para a
cinética quimica. Os resultados obtidos mostraram que a temperatura maxima diminui quando
a radiacéo € considerada e a regido de maior temperatura se torna mais ampla. Considerando a
radiacdo, ao longo da linha de centro, a temperatura méaxima diminui e os valores se
aproximam dos dados experimentais. Os valores computados para as espécies quimicas
também se aproximam dos dados experimentais quando as perdas por radiagdo sdo

consideradas.
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Hu e Yan, 2013, apresentaram um estudo numérico da transferéncia de calor por
radiacdo na oxi-combustdo de carvdo. O objetivo do estudo é avaliar a relacdo entre a
reciclagem dos gases da combustdo e a concentracdo efetiva de O, o efeito do coeficiente de
absorcéo na transferéncia radiativa e as caracteristicas da radiacdo incidente e intensidade de
radiacdo sob diferentes condicdes de operacdo (oxi-combustdo e combustdo em ar). Os
calculos foram realizados com o codigo CFD comercial ANSYS/Fluent 13.0. Dados
experimentais foram obtidos com o 0,5MW combustion test facility (OTF). O modelo
numérico inclui ainda o modelo k-¢ para a turbuléncia, um modelo de devolatilizagdo do
carvdao e um mecanismo global de 2 passos para os gases (CO, e H,0). Para emular a
reciclagem dos gases da combustdo supde-se que o escoamento secundario seja composto por
0O, e CO,. O tratamento da radiacdo térmica é feito com o método DOM acoplado ao WSGG
(Smith et al., 1982 e Yin et al., 2010), um coeficiente de absor¢do constante e um coeficiente
de espalhamento de 0,2 m™. O modelo WSGG de Yin et al., 2010 prediz bem intensidade de
radiacdo, enquanto o WSGG Smith subestima os valores. Para o coeficiente de absorgéo
constante foi encontrada uma concordancia aceitavel. A intensidade de radiacdo aumenta com
aumento da concentracao efetiva de O,.

Os efeitos da radiacdo térmica na simulacdo numérica de uma chama turbulenta ndo
pré-misturada de metano/ar foi estudado por Centeno et al., 2014. O método DOM acoplado
ao modelo WSGG com novas correlacbes obtidas a partir da base de dados espectral
HITEMP2010 apresentadas por Dorigon et al., 2013 foi adotado para a modelagem da
radiacdo térmica. O modelo k-¢ foi empregado para a modelagem da turbuléncia e um
mecanismo global de dois passos para a cinética quimica. Ainda foram considerados os
efeitos da interacdo turbuléncia-radiacdo (TRI). Resultados apontaram para a influéncia da
radiagdo na temperatura, no termo fonte radiativo e no fluxo de calor na parede, enquanto
efeitos sobre as concentragbes das espécies quimicas mostraram-se despreziveis. Os
resultados numéricos concordam bem com dados experimentais da literatura (quando
considerada a radiacdo na modelagem). A influéncia do TRI ainda mostrou-se maior em
resultados globais, tais como a temperatura méxima e a fragdo radiante para a chama
estudada. Em outro estudo, Centeno et al., 2016, avaliaram os efeitos da fuligem na
transferéncia radiativa em uma camara de combustdo cilindrica. Para a integracdo da RTE foi
adotado o método DOM acoplado ao modelo WSGG [Cassol et al., 2014] com correlagdes

obtidas a partir da base de dados espectral HITEMP2010. Efeitos de TRI sdo incluidos na
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andlise. Para fins de comparacgdo a solucdo LBL é obtida a partir dos campos convergidos
com 0 modelo WSGG. O modelo numérico inclui, ainda, um mecanismo global de 2 passos
para a cinética quimica e um modelo de formacdo de fuligem. Um estudo de qualidade de
malha foi realizado utilizando a abordagem GCI. Os resultados obtidos mostram que a
fuligem aumenta a emisséo de radiacdo na chama e possui pouco efeito nas concentracfes das
espécies participantes. Para a temperatura a maior diferenca foi observada na regido de maior
concentracdo de fuligem. O fluxo de calor radiativo aumentou com a fuligem na regido de
maior concentracdo. A perda radiativa (e fracdo radiante, consequentemente) aumentou com a
inclusdo da fuligem. A solucdo desacoplada apresentou boa concordancia entre os modelos
WSGG e LBL com a inclusdo da fuligem reduzindo o erro entre as solugdes. O modelo
WSGG é mais eficiente computacionalmente se comparado ao LBL, porém apresenta menor
precisao.

Ainda, Centeno et al., 2015, simularam a transferéncia radiativa em uma camara 2D
axissimétrica com misturas ndo-isotérmicas’/homogéneas de CO, e H,O usando diferentes
abordagens para 0 modelo WSGG. As abordagens consistem de correlacbes para razdes
constantes [Dorigon et al., 2013] de pressdo parcial das espécies participantes e para razdes
arbitrarias [Cassol et al., 2014]. As correlacbes para ambas as abordagens foram obtidas com
a base de dados espectral HITEMP2010. Foram realizadas comparagcfes com a solucdo exata
LBL. A RTE foi resolvida com o método DOM acoplado ao modelo espectral. Os erros
méaximos encontrados ficaram em torno de 8% para ambos os modelos WSGG para o termo
fonte radiativo. O modelo para razGes arbitrarias apresenta resultados levemente mais precisos
(devido a melhor captura da variacdo local da razdo de concentragdo). Os erros médios
ficaram abaixo de 2%. O fluxo de calor radiativo teve com boa concordancia com a solugéo
LBL. Ambas as abordagens para 0 modelo WSGG sdo mais eficientes do ponto de vista do
tempo computacional se comparadas com a solugdo LBL, entretanto o WSGG para razoes
arbitrarias possui uma demanda maior que 0 WSGG para razao constante.

Pal et al., 2015 apresentaram um estudo da preciséo e do tempo computacional para
diversos modelos de radiagdo na simulagdo de chamas turbulentas difusivas tipo jato. Foram
simuladas chamas luminosas e ndo luminosas (flame D). O método numérico inclui 0 modelo
standard k-¢ para a modelagem da turbuléncia, e o composition PDF method para a integragéo
da cinética quimica. Foram utilizados os métodos de solucdo da RTE P1, P3, FVM/DOM,
photon monte Carlo method (PMC) acoplado a base de dados LBL e diversas abordagens do
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modelo FSK para as propriedades espectrais. Para chamas opticamente finas (optically thin)
todos os modelos espectrais e métodos de solucdo da RTE apresentam bons resultados,
podendo aplicar abordagens mais simples, como P1 acoplado com um modelo de gas cinza ou
a aproximacao OTA. Para chamas opticamente espessas (optically thick) o método de solugéo
da RTE possui maior impacto na radiagédo se comparado com a escolha do modelo espectral.
Os modelos de radiacdo e TRI possuem ainda grande efeito na formacdo de NO, reduzindo
sua concentracdo em ordens de magnitude.

Os efeitos da diluicdo de CO, na temperatura, composi¢cdo da mistura e emissao em
chamas turbulentas ndo pré-misturadas de metano/ar foi apresentado por Erete et al., 2016. A
diluicdo de CO; foi feita mantendo a vazdo do combustivel constante até chegar ao ponto de
extincdo. Resultados apontam que a diluicdo aumenta o levantamento e diminui o
comprimento de chama, bem como reduz a temperatura e as concentracfes de NOx. A
luminosidade também diminui com aumento da diluicdo. O blow-out se mostrou sensivel ao
nivel de diluicdo. O CO, é um diluente efetivo para inibir a formacdo de fuligem, reduzir a
temperatura da chama e concentracdo de NOx. Ainda com o aumento da diluicdo, houve um
aumento nas emissdes de CO, e reducdo nas emissdes de NOX.

Estudos caracterizando chamas de flares, de modo geral, utilizam como combustivel
metano e gas natural. Nesse sentido, Aboje et al.,, 2015, realizaram um estudo
numeérico/experimental de chamas de metano e propano operando sob condi¢des semelhantes.
Comparac@es entre comprimento de chama, temperatura, concentracdo de NOx e CO e efeitos
da espessura do bocal do combustivel no levantamento da chama foram realizadas. A solugédo
foi obtida com o cddigo CFD comercial ANSYS/Fluent. O modelo numérico inclui o modelo
k-& para a modelagem da turbuléncia, o modelo laminar flamelet model para cinética quimica,
0 método DOM para a solugdo da RTE e o0 modelo de Moss e Brookes (disponivel no Fluent)
para a formacdo de fuligem. Os mecanismos de cinética quimica adotados foram 0 CRECK
para o propano e 0 GRI-Mech 3.0 para o metano. Os resultados obtidos mostraram que a
chama de propano é mais longa e possui menor temperatura maxima devido a concentragao
de fuligem. O maior indice de emissdo de NOXx foi encontrado para a chama de metano. A
solugdo numérica apresentou indice maior de CO para a chama de metano enquanto dados
experimentais apontaram indice maior para a chama de propano. O maior levantamento foi

observado para a chama de metano devido ao aumento da espessura do bocal do combustivel.
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Estudos envolvendo modelos espectrais para o tratamento da radiacdo térmica séo
importantes para o desenvolvimento de modelos a partir da geragdo de novas correlacfes e
novas abordagens. Nesse sentido, destacam-se diversos trabalhos que fizeram uso da base de
dados espectrais HITEMP2010 para a obtencdo de novas correlagcdes para 0 modelo WSGG
[Kangwanpongpan et al., 2012; Dorigon et al., 2013; Cassol et al., 2014; Bordbar et al., 2014;
Guo et al., 2015].

Kangwanpongpan et al., 2012, geraram correlacbes para o modelo WSGG para
temperaturas entre 400-2500 K e fragdes molares de H,O e CO; entre 0,125-4 e pressure
path-lengths entre 0,001 e 60 bar.m. Os resultados foram validados comparando o termo fonte
radiativo com a solugdo LBL para o problema unidimensional de placas planas infinitas com
perfis prescritos de temperatura e concentracdes das espécies participantes. Bordbar et al.,
2014, apresentaram uma formulacdo levando em conta a fracdo molar das espécies
participantes (H,O e CO,), sendo mais preciso para meios ndo homogéneos. A fuligem foi
negligenciada neste estudo. Para ambos os estudos a RTE foi resolvida com o método DOM
acoplado com o WSGG adotado e os resultados obtidos foram comparados com outros
WSGG disponiveis na literatura [Smith et al., 1982; Yin et al., 2010; Johansson et al., 2011]
apresentando maior precisdo para 0s casos estudados. Guo et al., 2015, apresentaram novos
parametros para o modelo WSGG obtidos a partir da base de dados HITEMP2010
combinando caracteristicas do modelo FSK com 0 WSGG, no qual os fatores de ponderacéo e
os coeficientes de absorcdo sdo obtidos da distribuicdo k. O modelo é validado comparando
termo fonte e o fluxo de calor radiativo com a solu¢do LBL em um sistema unidimensional.
Os casos estudados incluem meios ndo isotérmicos e/ou ndo homogéneos. Foram ainda
realizadas comparagbes com outros WSGG disponiveis na literatura (Yin et al., 2010;
Johansson et al., 2011; Kangwanpongpan et al., 2012] e o modelo SLW.

Dorigon et al., 2013, apresentaram coeficientes para misturas de H,O e CO, para
razdes de pressdo parcial iguais a 1 e 2. Cassol et al., 2014, geraram correlagdes individuais
para as espécies participantes (CO, e H,0). Os coeficientes do modelo WSGG para a mistura
foram gerados a partir da superposicdo das correlagdes individuais. O modelo WSGG a partir
da superposicao foi aplicado em misturas ndo-homogéneas de H,O, CO, e fuligem. Ambos 0s
modelos WSGG foram aplicados em casos teste unidimensionais nao-isotérmicos e néo-
homogéneos e sua precisao foi avaliada comparando com os resultados obtidos com a solugéo

benchmark LBL. Foram encontrados resultados com boa concordancia para o fluxo de calor
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radiativo e o termo fonte com a solugdo LBL. Cassol et al., 2014, ainda compararam a
abordagem da superposicdo com o modelo WSGG com as correlagbes de Dorigon et al.,
2013, encontrando resultados mais precisos para meios ndo-homogéneos, uma vez que o
modelo WSGG standard se aplica para razdes fixas de concentracdo das espécies
participantes, enquanto o modelo WSGG a partir da superposi¢do se aplica para razfes que
variam localmente (cenario comum na combust&o, por exemplo).

S&o comuns também estudos que realizam comparacgdes entre modelos espectrais a fim
de avaliar aspectos como a precisdo e o tempo de calculo. Porter et al., 2010, realizaram uma
comparacdo entre os modelos espectrais FSCK e WSGG (abordagem cinza) para ambientes
de combustdo em ar e oxi-combustdo. Para a solucdo da RTE foram empregados os métodos
dos harmonicos esféricos (P1) e ordenadas discretas (DOM). Efeitos da quadratura numérica
no tempo de calculo também foram avaliados. A solu¢do benchmark foi obtida com o método
Ray tracing (RT) acoplado ao modelo espectral SNB. Para o modelo SNB foi adotada a base
de dados HITRAN92, para o0 modelo FSCK as bases de dados HITEMP e CDSD-1000 e, para
0 modelo WSGG as correlagdes classicas de Smith et al., 1982. O coeficiente de absorcdo de
gas cinza para 0 WSGG foi obtido a partir da emissividade total do meio (pela lei de Beer) e a
abordagem mean beam length. O modelo FSCK se mostrou mais preciso que o modelo
WSGG em todos os casos estudados e principalmente em ambientes de oxi-combustdo. De
forma semelhante, Demarco et al., 2011, resolveram a RTE pelo método dos volumes finitos
(FVM: finite volume method) em configuracdes 1D e 2D axissimétrica contendo misturas de
H,O, CO, e fuligem com o objetivo de avaliar a precisdo de diferentes modelos espectrais
para a radiacdo térmica. Os modelos espectrais empregados foram o SNBCK, WSGG (com as
correlagbes de Smith et al., 1982 com as abordagens mean beam lenght e mean path length
para o coeficiente de absorcdo), FSCK, SLW, gray-narrow-band (GNB) e gray-wide-band
(GWB). A solucdo benchmark foi obtida com o método ray tracing (RT) acoplado ao modelo
SNB. Para solucdes que necessitem de um alto grau de precisdo é recomendado o uso do
modelo SNBCK, entretanto 0os modelos FSCK e SLW foram os que apresentam a melhor
relagdo precisdo e custo computacional, sendo, portanto, mais recomendados para aplicagdes
CFD. Clements et al., 2015, apresentaram um estudo com o objetivo de avaliar a precisdo do
modelo FSK utilizando diferentes abordagens. Os calculos foram realizados em meios de oxi-
combustdo. O modelo SNB foi usado como solugdo benchmark. Para fins de comparacao foi

adotada uma abordagem cinza para 0 modelo WSGG. Foram utilizadas as abordagens FSCK



17

e full spectrum scaled k (FSSK). A implementacéo foi realizada com o cdédigo CFD comercial
Fluent v14.5 com rotinas de usuario UDF para a radiacdo. O modelo FSCK apresentou
resultados mais precisos principalmente para meios com grande variacdo da concentracao das
espeécies participantes.

Efeitos da pressdo na radiacdo térmica foram estudados por Chu et al., 2015, que
empregaram 0s modelos espectrais LBL, SNB, SNBCK, WSGG e FSCK para a solugdo do
problema unidimensional de placas paralelas com o meio preenchido por misturas
isotérmica/lhomogénea e nado-isotérmica/homogénea. As bases de dados HITEMP2010 e
CDSD-1000 foram usadas no calculo LBL que serviu de solugdo benchmark. Os calculos
SNB, SNBCK e FSCK usaram os parametros 1997 EM2C SNB e um recente update 2012
parameters para investigar a influéncia dos parametros em altas pressdes. O modelo WSGG
considerado foi apresentado por Bordbar et al., 2014, com as correlaces obtidas a partir da
base de dados HITEMP2010. A pressdo total foi variada entre 1-30 atm. Os resultados
mostram que a pressao afeta a radiagdo primariamente pelo aumento da densidade molecular e
levemente pelo alargamento das linhas espectrais. O aumento da pressdo aumenta a radiacéo
tanto no fluxo radiativo como no termo fonte. Os resultados com os modelos SNB e SNBCK
séo praticamente 0s mesmos quando 0s mesmos parametros séo utilizados. Os resultados SNB
e SNBCK usando 0 1997 EM2C SNB parameters apresentam erros em torno de 2% enquanto
os resultados SNB e SNBCK usando o 2012 EM2C SNB parameters séo levemente menos
precisos e o erro relativo aumenta com a pressdao. O modelo WSGG apresenta grandes erros
no fluxo de calor radiativo nas regides proximas das paredes. Os erros para 0 WSGG e o
FSCK aumentam significativamente com o0 aumento da presséo.

Um importante fator para a precisdo da solucdo obtida pelo modelo espectral esta
relacionado a base de dados espectrais adotada. Para processos de combustdo, por exemplo,
onde estdo envolvidas altas temperaturas, é recomendado o uso da base de dados espectral
HITEMP2010 [Rothman et al, 2010]. Chu et al., 2011, resolveram o problema
unidimensional de placas planas paralelas infinitas com o meio preenchido por H,O, CO, ou
mistura utilizando diferentes abordagens para a modelagem da radiacdo térmica a fim de se
avaliar a dependéncia dos resultados com a base de dados espectrais adotada. Foi utilizado
para a integracdo espectral da RTE o modelo LBL com as bases de dados HITEMP1995,
HITRAN2004, HITRAN2008, HITEMP2010 e CDSD-1000 e 0 modelo SNB com a base de
dados EM2C narrow-band. Os resultados obtidos a partir da comparagdo da performance dos
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modelos em diversos casos e da comparagdo com resultados da literatura apontaram para a
influéncia da base de dados na performance da solugdo LBL, sendo recomendado o uso da
base de dados espectrais HITEMP2010 para o H,O e 0 CO,. Assim, uma vez que calculos
LBL demandam muito esforco computacional e pode ser inviavel, o modelo SNB pode ser
usado como solucdo benchmark para problemas multidimensionais quando solugdes LBL ndo
estdo disponiveis. Dado seu desempenho, a solucdo LBL com a base de dados HITEMP2010

pode servir de benchmark para avaliar a precisao de modelos espectrais aproximados.

1.2 Objetivos do trabalho

Embora existam diversos trabalhos na literatura empregando a modelagem da radiacéo
térmica em chamas laminares, boa parte enfatiza os efeitos da radiacdo sobre outros aspectos,
como a formacéo de fuligem e os impactos na estrutura da chama (temperatura, concentragéo
das espécies da mistura, levantamento, entre outros). Poucos trabalhos tratam de aspectos da
transferéncia radiativa como a fracdo radiante, termo fonte e fluxo de calor radiativo. Estudos
com esse enfoque usualmente resolvem problemas unidimensionais e realizam comparacdes
entre modelos.

Tendo em vista a versatilidade de aplicacbes CFD para a simulagdo de chamas
laminares multidimensionais, o presente trabalho tem por objetivo avaliar a transferéncia
radiativa na simulacdo detalhada de chamas ndo pré-misturadas laminares com diluicdo de
CO;, e N2 na corrente de combustivel, comparando os dados obtidos da solu¢cdo numérica com
medidas experimentais realizadas por Machado, 2014, para a fracdo radiante e para o fluxo de
calor radiativo paralelamente ao eixo da chama. Deste modo, foram desenvolvidas rotinas de
usuario (UDF) para a implementacdo do modelo da soma-ponderada-de-gases-cinza (WSGG)
com as correlagcbes apresentadas por Dorigon et al., 2013, no codico CFD comercial
ANSY S/Fluent.

A validacdo das rotinas UDF ¢ realizada a partir de uma comparacdo dos resultados
obtidos com os dados da solucdo LBL para o problema unidimensional de placas planas
paralelas infinitas (tratadas como superficies negras) preenchidas por um meio ndo-isotérmico
e ndo-homogéneo com perfis prescritos de temperatura e concentracdo das espécies
participantes (CO, e H,0).
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Ainda, dado que a literatura aponta que para chamas opticamente finas (optically thin)
a escolha do modelo espectral possui um impacto desprezivel sobre resultados globais como o
campo de temperatura e concentragdes das espécies quimicas, é realizada uma comparagéo
entre os modelos WSGG e GG (conforme proposto por Cassol et al., 2014) a fim de verificar
0 impacto da escolha do modelo espectral na estrutura da chama e em aspectos da
transferéncia radiativa como a fragao radiante, fluxo de calor e termo fonte radiativo.

A principal contribuicdo do presente trabalho constitui-se na aplicagdo do modelo
WSGG na simulacdo de chamas laminares bidimensionais comparando os resultados da
simulacdo numérica com dados experimentais.

Para o grupo de pesquisa do Laboratério de Radiacdo Térmica (LRT/UFRGS) fica
como principal contribuicdo o desenvolvimento e a validacdo da ferramenta computacional
das rotinas UDF para a modelagem espectral da radiacdo térmica com o codigo
ANSYS/Fluent. As rotinas desenvolvidas permitem uma modelagem mais precisa da
transferéncia radiativa uma vez que os modelos empregados no codigo CFD sdo abordagens
simplificadas e pouco precisas para aplicacbes como, por exemplo, o estudo de chamas
multidimensionais laminares e turbulentas e ainda abrem a possibilidade de trabalhos em

colaboracdo com o grupo de pesquisa do Laboratorio de Combustéo (LC/UFRGS).

1.3 Organizagao do texto

A presente dissertacdo é dividida em sete capitulos principais. Este primeiro capitulo
apresenta uma breve introducdo e motivacdo ao estudo com a abordagem CFD da
transferéncia de calor em chamas laminares, onde s&o apresentados os principais trabalhos
disponiveis na literatura sobre estudos em chamas e transferéncia radiativa de um modo geral.
Também sdo apresentados os principais objetivos do trabalho e a sua principal contribuicéo
para o estudo numeérico da transferéncia de calor por radiagéo.

No segundo capitulo é discutida a fundamentacéo fisica do problema do escoamento
reativo em regime laminar. Sdo descritas as equacBes de conservacdo pertinentes a
modelagem do problema proposto, bem como as principais hipdteses e simplificacdes

adotadas.
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O terceiro capitulo apresenta a fundamentacao tedrica da radiacdo térmica. A RTE é
introduzida e s&o descritos os modelos espectrais GG e WSGG empregados para o tratamento
do coeficiente de absorcao/emissao.

No quarto capitulo é descrito o problema fisico estudado. E apresentada a abordagem
experimental pela qual os dados de fluxo de calor radiativo e fragdo radiante foram obtidos,
bem como o dominio computacional construido baseado no experimento e as condigdes de
contorno do problema fisico.

No quinto capitulo é apresentado o método numérico. O solver empregado pelo
software ANSYS/Fluent é descrito, bem como as estratégias adotadas para a solucdo
numérica e para a integracdo da cinética quimica. Ainda é discutida a construgdo das rotinas
UDF e o estudo realizado para a validacdo do acoplamento com o cdodigo CFD. Por fim, é
apresentada a abordagem e o estudo de qualidade de malha realizado.

No sexto capitulo sdo apresentados e discutidos os principais resultados obtidos a
partir das simulacGes das chamas laminares com os modelos espectrais empregados e a
comparagdo com os dados experimentais.

Finalmente, no sétimo capitulo, sdo apresentadas as principais conclusdes do presente

estudo e propostas de continuidade para a pesquisa desenvolvida.
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2 MODELAGEM DE CHAMAS LAMINARES DIFUSIVAS

Chamas de difusdo, também denominadas ndo pré-misturadas, sdo aquelas em que 0s
reagentes estdo inicialmente separados e a rea¢do quimica ocorre na interface entre o
combustivel e o oxidante quando do encontro. Os processos de mistura e reacdo se dé&o,
portanto, de forma simultanea. A chama de uma vela é um exemplo de uma chama nédo pré-
misturada.

Chamas de difusdo, diferentemente de chamas pré-misturadas, ndo possuem
velocidade de propagacgéo [Coelho e Costa, 2007]. Como a razéo de equivaléncia varia desde
0 para a regido do oxidante até oo para a regido do combustivel, ndo ha propagacdo da chama
em dire¢do ao combustivel ou em direcdo ao oxidante, fazendo das chamas de difusdo o tipo
mais comum em equipamentos de combustao, uma vez que apresentam maior seguranca.

A modelagem matematica do escoamento reativo em regime laminar é baseada na
aplicacdo das equacOes de conservacdo de massa, quantidade de movimento, energia e massa
das espécies quimicas, bem como da cinética quimica e das propriedades termodinamicas e de

transporte.
2.1  Equacdes de conservacao
2.1.1 Equacdo de conservacdo da massa

A equacdo de conservacdo da massa, também conhecida como equacdo da

continuidade, é expressa por
4V (pi)=0 2.1
5 (oY) (2.1)

onde p ¢ a massa especifica da mistura e vV a velocidade do escoamento. Considerando-se
valida a hipdtese de baixos nimeros de Mach, a densidade independe da presséo sendo, desta

forma, somente uma funcao da temperatura e pode ser escrita como



22

B P MW
RT

u

(2.2)

na qual p, é a presséo de referéncia (atmosférica), MW a massa molecular da mistura, R, a

constante universal dos gases ideaise T atemperatura.
2.1.2 Equacgéo de conservagéo da quantidade de movimento

A conservacdo da quantidade de movimento (ou momentum) é expressa pela equacédo

de Navier-Stokes na sua forma compressivel conforme

5(§ ) 49 (pTxV) = —Fp+ pg 77 (2:3)

onde p éapressdo, § € o vetor que representa as forcas de campo e 7 o tensor das tensdes.

Os termos do lado esquerdo da equacdo representam a derivada material da velocidade, ou
seja, a aceleracdo de uma particula de fluido. Os termos do lado direito representam as forcas
de pressédo, as forgas de campo e as forcas viscosas por unidade de volume, respectivamente.
Uma vez que o campo de pressdo varia muito pouco em relacdo a pressdo de referéncia
(atmosférica), o termo representativo das forcas de pressdo pode ser negligenciado.
Assumindo a hipotese de Stokes para um fluido newtoniano, o tensor das tensdes pode ser

escrito como
- —~ AT 2 - N
fz,u[VV+(V\7) }——,u(V-V)I (2.4)

onde p é a viscosidade dinamica e | o tensor identidade.
2.1.3 Equacdo de conservacdo da massa das especies quimicas

A conservacao da massa das espécies quimicas pode ser expressa em termos da fracdo

massica para cada espécie para as N, espécies envolvidas conforme a equacéo de transporte
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8(§Yi)+ﬁ.(pwi)=—€-ji+a>,, para i=1 N, -1 (2.5)

onde J . representa o vetor de difusédo massica e @, o termo fonte devido as rea¢des quimicas.
De modo a garantir a conservagdo da massa, a fragdo massica na espécie N, (inerte Ny) é

calculada como

Yy =1->Y, (2.6)

O fluxo de difusdo massica no escoamento ocorre devido aos efeitos dos gradientes de
temperatura (também conhecido como efeito Soret), ', dos gradientes de pressdo, j°, e dos
gradientes de concentragio das espécies quimicas, j. Portanto o vetor de difusdo méssica é
dado conforme

R SIS & @)

Em processos de combustdo a pressdo atmosférica, os gradientes de pressdo sdao muito
pequenos e, portanto, o termo de difusdo massica devido aos gradientes de pressdo pode ser
desprezado [Coelho e Costa, 2007]. Uma vez que os efeitos do gradiente de temperatura na
difusdo massica sdo mais importantes somente em especies de baixo peso molecular (H, He e
H,), a contribuicdo pelo efeito Soret também pode ser desprezada [Ibid]. Deste modo, a

difusdo das espécies se da somente devido aos efeitos dos gradientes de concentracdo

(ji = j*). que pode ser aproximada segundo a lei de Fick para difusdo binéria de acordo com

Tid :_pDi,MﬁYi (2.8)

onde D, ¢é o coeficiente médio de difusdo massica da i-ésima espécie na mistura e pode ser

calculado conforme proposto por Hirchfelder et al., 1956, por
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j (2.9)

para qual D, ; € o coeficiente de difusédo da espécie i na espécie j.

O termo fonte presente na equacdo de transporte para massa das espécies quimicas
(Eg. 2.4) e modelado segundo as equaces cinéticas de Arrhenius. Genericamente uma reacdo

elementar pode ser escrita como
N, N,
SV A2 A (2.10)
i=1 i=1

onde v{; e v/, sdo os coeficientes estequiomeétricos da espécie i na j-ésima reagdo para os

reagente e produtos, respectivamente, e . 4 representa a forma molecular da espécie i.

A taxa liquida de reacdo para a j-ésima reacao € expressa conforme
;=K ] [ 2] =k, TTI 4] (2.11)

na qual k; ; e k,; sdo as constantes de reacao nos sentidos direto (f: forward) e inverso (b:

backward), respectivamente, e [ //i] a concentracdo molar da espécie i. A constante de reacao

direta pode ser obtida segundo a forma modificada da equacéo de Arrhenius, dada por

,Ea

kf,j = AT PeRT (2.12)

onde A é o fator pré-exponencial, # 0 expoente da temperatura (adimensional) e E, a

energia de ativacdo. A constante de reacdo inversa pode ser obtida através da constante de

reacao direta conforme
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Ky j =+ (2.13)

para qual K_; € a constante de equilibrio para a reagao j (funcao da temperatura).
Finalmente, o termo fonte total para as N, reacdes envolvidas € expresso como
NI‘

=MW (v =V ) oy (2.14)

i1

2.1.4 Equacéo de conservagdo da energia

A equacdo de conservacdo da energia pode ser escrita de diversas formas de acordo
com a variavel de interesse. Em termos da entalpia especifica da mistura, a conservagdo da

energia é expressa como

o(ph)
ot

+V(p\7h)=%+f:%\7—qu+qR (2.15)

onde os termos do lado esquerdo representam o transporte da entalpia, h, por advecgédo e o

termo transiente, enquanto que os termos do lado direito representam, respectivamente, a

derivada material da presséo, a dissipagéo viscosa, o divergente do vetor fluxo de calor, jq, e

o termo fonte radiativo, ¢,. Uma vez que a modelagem da radiagdo térmica € um dos

principais objetivos deste trabalho, a modelagem deste termo sera discutida em detalhes no
Capitulo 3.

Dado que a aproximacao para baixos numeros de Mach € valida, a derivada material
da pressdo pode ser negligenciada. O termo de dissipacdo pode ser desconsiderado, pois a
liberacdo de calor na chama € muito maior.

O vetor fluxo de calor é composto por trés fendmenos: o fluxo de calor por conducéo,
devido aos gradientes de temperatura, representado pela lei de Fourier; o fluxo de calor

devido aos gradientes de concentracdo das espécies quimicas, nominalmente efeito Dufour,
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usualmente negligenciado em processos de combustdo; e o fluxo de calor devido a difusdo
massica. O vetor fluxo de calor é dado, portanto, por

NS =
J,==AVT +) hj; (2.16)

i=1

onde A é a condutividade termica da mistura e h, a entalpia especifica da i-ésima espécie

quimica. O efeito das rea¢des quimicas € computado pela entalpia especifica, conforme

NS
h=>Yh (2.17)
i=1

h=h+[ C, (T)dT (2.18)

onde h’ é a entalpia especifica de formagdo da espécie i na temperatura de referéncia,

Teer =298K e C, o calor especifico a pressdo constante.

2.2 Mecanismos de cinética quimica

O efeito global da reacdo entre um combustivel e oxidante pode ser expresso a partir

de uma reacdo quimica global como, por exemplo, para 0 metano com oxigénio conforme
CH,+20, - CO,+2H.,0

Entretanto uma reacéo global descreve apenas os estados iniciais e finais, desprezando como a
reacdo ocorre a nivel molecular. De fato, a reagdo de um combustivel com um oxidante
envolve certo numero de reacBes elementares em que participam espécies quimicas
intermediarias. O conjunto de reacdes elementares necessario para descrever uma reagdo
global € denominado mecanismo de reacdo, podendo envolver um grande nimero de reacoes
elementares, chegando a centenas para mecanismos detalhados [Coelho e Costa, 2007].

Mecanismos de reacdo detalhados descrevem como as reagdes se desenvolvem a nivel
molecular onde, para cada passo, sdo descritas as ligacbes que sdo rompidas e criadas

envolvendo o rearranjo de atomos e que ddo origem a novas espécies quimicas. Os
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mecanismos de cinética quimica sdo desenvolvidos com base teorica e experimental para 0s
combustiveis mais comuns e testados para determinadas condi¢cdes de combustao (diferentes
pressdes e temperatura, por exemplo).

O mecanismo de cinética quimica empregado para a realizacdo das simulacbes
computacionais € o mecanismo skeleton skm-DRM19 para a combustdo do metano,
desenvolvido por Kazakov e Frenklach, 1994. Trata-se de uma versdo reduzida do mecanismo
GRI-Mech 1.2 [Frenklach et al., 1994] sendo formado por 84 reacdes elementares e 21
espécies quimicas. As propriedades termodinamicas e de transporte empregadas sdo as

referente a0 mecanismo detalhado GRI-Mech 1.2.
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3 MODELAGEM DA RADIACAO TERMICA

O fenébmeno da transferéncia de calor por radiacdo pode ser compreendido de um
ponto de vista da mecanica classica como o transporte de energia por ondas eletromagnéticas
ou, de forma equivalente, também pode ser entendido pela mecénica quantica através do
conceito de fotons. A radiacdo se distingue, portanto, dos outros fenémenos de transferéncia
de calor por ndo necessitar de um meio material para que ocorra.

Matéria aquecida (nos estados sélido, liquido e gasoso) emite radiacdo térmica. Para
0s propositos da transferéncia de calor, tem-se particular interesse na regido do espectro
eletromagnético que vai de 0,1 um a 100 um e compreende uma parcela do ultravioleta e toda

faixa visivel e infravermelha, chamada de radiacdo térmica (Figura 3.1).
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Figura 3.1 — Espectro da radiac&o eletromagnética [Incropera e De Witt, 2008].

Em processos que envolvem temperaturas elevadas (da ordem de 10° K), a radiagéo
térmica se torna o processo de transferéncia de calor dominante, tais como fornos industriais,
na conversdo de energia solar, na industria de aco e vidro e em sistemas de flares em
refinarias e plataformas de petroleo, entre outros.

Na combustdo de hidrocarbonetos sdo gerados gases como produtos, tais como o
vapor de agua e o didxido de carbono que sdo relevantes na absorcdo e emissdo de radiacédo
(denominados gases participantes). A modelagem da radiagdo em meios participantes é uma
tarefa desafiadora devido as complexidades associadas ao fenémeno. Além de conhecer as

propriedades do meio localmente (ponto a ponto), estas variam drasticamente com 0 nimero
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de onda (ou, de forma equivalente, com o comprimento e onda) necessitando uma abordagem
do ponto de vista espectral.

Existem diversos modelos espectrais de gases que visam simular o comportamento de
um gas real de modo a obter as propriedades radiativas de um meio com relacdo ao espectro,
onde a precisdo/detalhnamento/demanda computacional devem ser avaliadas de acordo com a
necessidade do problema a ser resolvido.

Neste capitulo sdo apresentados os fundamentos da transferéncia de calor por radiacéo.
Nas Secdes 3.1 e 3.2 sdo definidas a intensidade de radiacdo e a radiacdo de corpo negro. Na
Secdo 3.3 é discutida a intensidade da radiacdo em meios participantes, onde sdo abordadas as
contribuicbes da absorcdo e da emissdo do meio e € apresentada a equacdo da transferéncia
radiativa. Por fim, na Secdo 3.4 sdo apresentados os modelos espectrais adotados para a

modelagem da radiacdo no meio participante.

3.1 Intensidade de radiacdo

A radiacdo emitida por uma superficie pode se propagar para todas as direcdes.
Reciprocamente, a radiacdo que incide sobre uma superficie pode ser oriunda de diferentes
direcdes. Deste modo, pode vir a ser de grande interesse conhecer a distribuicdo direcional da
radiacdo emitida e/ou como a superficie responde ao efeito direcional da radiacdo incidente.
Tais efeitos podem ser fundamentais na determinacdo da taxa de transferéncia de calor
radiativo e podem ser tratados com a introducdo do conceito de intensidade de radiacao.

Considerando a emissdo de radiacdo por uma superficie diferencial dA para uma
determinada direcdo, conforme Figura 3.2, a direcdo de emissdo pode ser especificada a partir

dos angulos @ e ¢ a partir de um sistema de coordenadas esféricas. A area dA, através da

qual a radiacao passa compreende um angulo solido de quando visto de um ponto sobre dA.
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radiagio
emitida

Figura 3.2 — Emissédo da radiacdo por uma area diferencial dA para um angulo sélido dw
subentendido por dA, sobre dA [adaptado de Incropera e De Witt, 2008].

Deste modo, a intensidade de radiacdo espectral é definida como a taxa na qual energia

radiante é emitida no nimero de onda 7 na direcdo (&, ¢), por unidade de area da superficie

emissora normal a essa direcdo, por unidade de angulo sélido no entorno dessa direcdo e por

unidade de intervalo de nimero de onda d7z em torno de 7, conforme

dg

dAcosfdwdn (31)

1, (1.0,0)=
Onde dg/d7 =dg, ¢ ataxa na qual radiagdo de nimero de onda 7 deixa dA e passa través

de dA, e dAcosé ¢é a area projetada normal a direcéo (4, ¢ ). Rearranjando temos que

da, =1, (7.6,¢)dAcos6dew (3.2)

onde dg, tem unidade de W/um e o angulo sélido, de, é definido como senddéd¢e . Uma

vez que a distribuigdo espectral e direcional € conhecida, ou seja, 1, (77,6’, (p) é conhecido, o

fluxo de calor associado a emissdo para qualquer angulo sdélido finito ao longo de qualquer

intervalo de nimero de onda finito pode ser determinado pela integracdo da Equacao (3.2).
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O poder emissivo hemisférico espectral, E, , é definido como a taxa na qual radiagéo

com nimero de onda 7 € emitida em todas as dire¢des a partir de uma superficie por unidade
de intervalo de nimero de onda dzn no entorno de » e por unidade de area superficial. O

poder emissivo hemisférico espectral é, portanto, o fluxo de calor espectral associado a

emisséo para um hemisfério hipotético sobre dA, portanto

E,(7)=9.(n)= LZ” jo% 1, (1,0, 9)cosOsendddd (3.3)

E importante notar que E, € um fluxo baseado na area superficial real, enquanto 1, €

baseado na area projetada.
O poder emissivo hemisférico total, em unidades de W/m?, ¢ a taxa na qual a radiag&o

¢ emitida por unidade de area em todos 0s numeros de onda possiveis e em todas as direcdes

possiveis, logo

E=["E,(n)dn (3.4)

ou

w 027 07
E:J'0 jo J'Oélﬂ(n,e,go)cosesenededgo (3.5)

O termo “poder emissivo” implica em emissdo para todas as diregdes possiveis, portanto o

adjetivo “hemisférico” se torna redundante e ¢ omitido. Para um emissor difuso, ou seja, para
o qual a intensidade de radiacéo emitida é independente da diredo e I, (7,0,90)=1,(77), a

integracdo do poder emissivo espectral e do poder emissivo total resultam, portanto,

respectivamente, em

E,(7)==l,(n) (3.6)
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E=rl (3.7)

onde | é aintensidade total da radiagdo emitida.
3.2  Radiacao de corpo negro

O corpo negro é uma idealizacdo conveniente para se determinar as propriedades
radiativas de superficies reais. Trata-se de um absorvedor e um emissor perfeito e possui as
seguintes caracteristicas: (i) absorve toda a radiacdo incidente independente do comprimento
de onda e da direcdo; (ii) emite a maior quantidade de energia para uma dada temperatura e
comprimento de onda; (iii) a radiacdo é emitida igualmente em todas as direcdes, ou seja, é
um emissor difuso.

A intensidade de radiacdo espectral do corpo negro é dada pela distribuicdo de Planck,

proposta pelo fisico alemdo Max Planck em 1900, conforme

2hc’n®
Lo (1.T) Zﬁ (3.8)
e -1

KT

onde h=6,6256x10*J.s e k=13805x102J.K™ sdo, respectivamente, a constante de
Planck e a constante de Boltzmann, ¢, =2,9979x10°m/s é a velocidade da luz no véacuo, T

é a temperatura e 7 0 nimero de onda.

Dado que o corpo negro € um emissor difuso, seu poder emissivo espectral é dado por

E,.(nT)=7l,,(nT) (3.9)

Integrando o poder emissivo em todo o espectro, chega-se na expressao conhecida como lei

de Stefan-Boltzmann

E,(T)=0oT* (3.10)
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onde o =5,670367(13)x10*Wm K™ é a constante de Stefan-Boltzmann. A intensidade total
da radiacdo emitida pelo corpo negro é dada, portanto, por
B oT*

Ib(T)— - (3.11)

3.3 Intensidade de radiacdo em meios participantes
3.3.1 Atenuacdo da intensidade por absorcdo do meio

Considerando a radiagdo espectral de intensidade 1, que incide perpendicular em um

elemento de volume de espessura dS que absorve e espalha radiacéo, conforme Figura 3.3.

1,+dI,

Figura 3.3 — Radiacéo incidindo perpendicularmente em um elemento de volume de um meio

participante que absorve e espalha radiacdo [adaptado de Siegel e Howell, 2002].

Conforme a radiacéo viaja atraves de dS, a intensidade da radiacdo é atenuada devido aos
efeitos da absorcdo e do espalhamento. De modo experimental, foi possivel verificar que a
alteracdo na intensidade depende da magnitude da intensidade local. Introduzindo um

coeficiente de proporcionalidade K, (funcéo das propriedades locais do meio), a atenuagdo €

dada por

dl, =-K,(S)1,dS (3.12)

n



34

onde K, € o coeficiente de extingdo espectral do meio, em unidades de m™. O coeficiente de

extin¢do é uma propriedade fisica do meio e é fungdo da temperatura, pressdo, composi¢do do
meio (indicada em termos da fracdo molar das espécies quimicas) e do nimero de onda da

radiagéo incidente, logo K, =K, (7, T,p, X;).

Integrando a Equacdo 3.12 para um caminho S, temos
1,(s) dI s O\ o
Jio =T k(8708 (3.13)
n

onde I,Z(O) é a intensidade na origem do caminho e S* é uma variavel utilizada para a

integracdo do caminho. Como resultado, temos
S * *
1 (S)= |,7(o)exp[—j0 K, (5°)ds } (3.14)

Essa equacdo é conhecida como Lei de Bouguer e mostra que, como consequéncia da
proporcionalidade, a intensidade da radiacdo espectral ao longo de um caminho é atenuada
exponencialmente. O expoente é a integral do coeficiente de extingdo local sobre o
comprimento do caminho percorrido pela radiacéo.

O coeficiente de extincdo é composto de duas partes: o coeficiente de absorcao

x, (1,7, p) e o coeficiente de espalhamento o, (,T, p), portanto

KTI (U’T’ p):Kn (U’T’ p)+05r7 (U’T’ p) (3-15)

Conforme apresentado por Smith et al., 1982, e por Modest, 2003, o coeficiente de exting¢ao (e
consequentemente os coeficientes de absor¢édo e de espalhamento) pode ser escrito em funcao

da presséo parcial das espécies participantes da troca radiativa. Portanto

n KI] O-SI]
K K, ptOg,=—"=—"+—" (3.16)



35

onde p € a pressdo parcial do meio participante, e K, |, «, , € o, , sd0 os coeficientes de

n.p? P

exting¢do, absorcdo e espalhamento por unidade de pressdo. Para meios onde o espalhamento

pode ser negligenciado, ou seja, o, =0, entdo K, =« , e a Equacdo (3.14) se torna
di, =—z<,7(S)I,7dS (3.17)

Se x, ndo é funcdo da posigdo, como € a situagdo em um meio com propriedades uniformes,

tal como para um gas bem misturado, entdo a Equacdo (3.14) fica
1,(S)=1,(0)exp(-x,S) (3.18)

O forte comportamento espectral do coeficiente de absor¢do é discutido detalhadamente na

secédo 3.4.
3.3.2 Incremento da intensidade por emissdo do meio

Considerando um elemento de volume dV de um meio, com coeficiente de absorcao

K, (n,T, p), no centro de uma cavidade esférica com superficie negra de raio R e a uma

temperatura uniforme T, conforme a Figura 3.4. O espaco entre dV e a superficie da

cavidade é preenchido por um meio ndo participante (transparente).
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Supertficie negra estérica
auma temperatura T

Elemento de
volume 4V

Meio transparente

Figura 3.4 — Geometria para derivacdo da emissdo de radiacdo por um volume do meio
[adaptado de Siegel e Howell, 2002].

A intensidade espectral de radiacdo sobre dA, em dV emitida pelo elemento de area

dA na superficie da esfera é
1,(s=0)=1,,(nT) (3.19)
A alteracdo na intensidade em dV como resultado da absorcéo é dada por
-1,(0)x,dS =1, (1,T),dS (3.20)

A energia emitida por dA e absorvida por todo o volume dSdA, é 1, (7,T)x,dSdAdrdw,
onde da):d%z e dA, e a area projetada normal a I,,(O).
A energia emitida por dA e absorvida por todo volume dV é determinada pela

integracéao sobre todos os elementos dSdA, .

Para levar em conta toda a energia incidente sobre dV oriunda da superficie da
cavidade, integra-se sobre todos os angulos solidos. Para manter a cavidade em equilibrio, a

energia emitida por dV deve ser igual aquela que é absorvida, portanto
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dl, =4zl , (1.T)x,dSdAdy (3.21)

A equacdo 3.21 ¢ valida para elementos de volume dV suficientemente pequenos, de
tal modo que toda energia emitida no interior do volume escape antes de ser reabsorvida.

Para todas as condic¢Ges consideradas, a emissdo de energia é uniforme para todas as
direcdes (isotropica), portanto a intensidade espectral emitida por um elemento de volume em

qualquer direcdo, dl, , € obtida dividindo a Equacdo 3.21 por 4zdzn e pela area da secdo

transversal dA,, de modo a obter

di, =1, (7,T)x,dS (3.22)

3.3.3 Equagéo da transferéncia radiativa

A equacdo do transporte radiante (RTE: Radiative Transfer Equation) é uma equacéo
de balango que leva em conta os efeitos da absorcéo, emissao e espalhamento na intensidade
de radiacdo para um determinado meio participante ao longo de um caminho S. Para um
meio que absorve, emite e ndo espalha radiacdo, a RTE é dada pela combinacdo dos efeitos

descritos pelas Equacdes (3.17) e (3.22) e pode ser escrita como

(3.23)

onde o termo negativo corresponde ao decréscimo na intensidade pela absor¢do do meio e o
termo positivo o acréscimo pela emissdo. Os efeitos de espalhamento na intensidade de
radiacdo podem ser desprezados uma vez que sdo estudadas chamas de metano, para as quais

ha baixa formacéo de fuligem.
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3.4 Modelos espectrais para o coeficiente de absorc¢édo

A solucdo da RTE requer uma modelagem das propriedades espectrais do coeficiente
de absorcao.

A solucdo LBL resolve a RTE para todos os nimeros de onda fornecendo soluces
muito precisas (usualmente utilizadas como benchmark), entretanto possui um elevado custo
computacional inviabilizando sua aplicagdo em problemas multidimensionais. Outra
abordagem possivel sdo os modelos espectrais que produzem resultados com boa preciséo e
apresentam moderado custo computacional. Existem varios modelos espectrais para gases na
literatura. Serdo apresentados aqui os modelos de gas cinza e 0 modelo da soma-ponderada-de

gases-cinza, os quais foram empregados nas simula¢ées numéricas das chamas laminares.
3.4.1 Modelo de gés cinza

O modelo de gas cinza (GG: Gray Gas) considera que o coeficiente de absorcdo é
independente do numero de onda. Considerando o modelo de gas cinza, a RTE pode ser

escrita como

%:_Kl +xl, (3.24)

onde | ¢é a intensidade de radiacéo do gas cinza e |, € a intensidade de radiacdo de corpo

negro (I, =oT*/7). De modo a minimizar os efeitos da hip6tese de meio cinza e tornar o

modelo mais eficiente, o coeficiente de absorcdo pode ser escrito como uma funcdo da
temperatura e da concentracdo das espécies participantes. No presente trabalho ¢é
implementado o modelo de gas cinza apresentado por Cassol et al., 2014, onde o coeficiente

de absorcéo ¢ calculado de acordo com

K =P (Co+CT +C T +c TP+, T  +c,T°) (3.25)
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onde p, € a presséo parcial da especie participante e o subscrito i indica a espécie quimica
(CO; e H20). Os coeficientes polinomiais (Tabela 3.1) foram obtidos a partir da base de dados

espectrais HITEMP2010, tendo sido ajustados separadamente para cada espéecie atraves de
uma média de Planck, definida por

L’fqlb,qdﬂ
IU b,n 77

Tabela 3.1 — Coeficientes polinomiais para o calculo do coeficiente de absor¢do do modelo de gas
cinza [Cassol et al., 2014].

i=CO, i=H,0
co (cm™ atm™) -6.4750.10" 7.5702.10"
ci (cm™atm™ K™ 4.2895.10° -1.9716.10°
¢, (cm™ atm™ K?) -6.6089.10°° 2.1998.10°
cs (cm™ atm™ K®) 4.4190.10° -1.2492.10°
cs (cm™ atm™ K*) -1.3796.10" 3.5385.10%
cs (cm™T atm? K?) 1.6484.10™ -3.9663.10™"

Uma vez calculado o coeficiente de absorcdo de cada espécie participante, o
coeficiente de absorcdo da mistura, utilizado na integracdo da RTE, é calculado como

K= (Koo, + Ko )x100 (3.27)

A comunicagdo entre 0 modelo espectral e a RTE com a equacdo da energia é feita
pelo termo fonte radiativo que pode ser expresso como 0 negativo do divergente do fluxo de

calor conforme

G, =—V-q :K‘[(L”ldQ)—47Z|b} (3.28)
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O modelo GG é o de mais simples implementacdo e apresenta resultados pouco
acurados. Entretanto, para simulagfes acopladas da radiacdo/combustdo em problemas
multidimensionais onde a demanda computacional é elevada, 0 modelo GG se transforma em
uma alternativa viavel para a integracdo da RTE ou para iniciar uma solucdo onde,

posteriormente, outro modelo mais sofisticado é utilizado para alcancar a convergéncia.
3.4.2 Modelo da soma-ponderada-de-gases-cinza

O modelo da soma-ponderada-de-gases-cinza (WSGG: Weighted-Sum-of-Gray-Gases)
foi inicialmente proposto por Hottel e Sarofim, 1967, onde a integracdo das propriedades no
espectro € substituida pelo somatorio de um ndmero finito de gases cinza a fim de simular o
comportamento de um gas real. Deste modo, uma das hipdteses basicas do modelo WSGG ¢é
que a emitancia total de um géas ao longo de um caminho S, que corresponde a razao entre a
intensidade de radiacdo que é emitida ao longo deste caminho em uma dada temperatura e a

intensidade do corpo negro para esta mesma temperatura, pode ser calculada de acordo com

£(s)= a,(T)|1-e ™" | (3.29)

onde a; e x,; representam, respectivamente, o coeficiente de ponderagdo e o coeficiente de
absorgdo para cada um dos N, gases cinza (usualmente trés ou quatro). Para uma mistura

gasosa, p representa a soma das pressfes parciais das espécies quimicas. Fisicamente o fator
de ponderacdo representa a fragdo de energia de corpo negro que é emitida pelo gés cinza a
uma determinada temperatura.

Smith et al., 1982, propuseram uma funcéo polinomial para descrever os coeficientes

de ponderagdo, onde

a=>b T (3.30)
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Para as janelas espectrais o coeficiente de absorcdo € nulo, entretanto, a fim de se
garantir o balango de energia, o coeficiente de ponderacdo é diferente de zero e calculado

conforme
NQ
j=1

Modest, 1991, demonstrou que o modelo WSGG pode ser empregado com qualquer
método de solucdo espacial da equacdo da transferéncia radiativa. Sendo assim, a RTE pode

ser escrita como

dl.
d—S‘:—lchj+Kjajlb (3.32)

onde «; e |, sdo, respectivamente, o coeficiente de absorcao e a intensidade de radiagdo para

0 j-ésimo gas cinza. O termo negativo representa a atenuacdo na intensidade devido a
absorcdo do meio, enquanto o termo positivo representa o incremento na intensidade devido a
emissdo do meio. Para misturas, o coeficiente de absorcdo para cada gas cinza pode ser
calculado como uma funcdo das pressGes parciais das espécies participantes (CO, e H,0)

conforme
K :Kp,jp(xcoz +XH20) (3.33)

O termo fonte radiativo para 0 modelo WSGG é a soma do termo fonte obtido para

cada um dos gases cinza, onde

ds :Z—ﬁ.quj =Zz<j [(Lﬁlde)—Majlb} (3.34)

Smith et al., 1982, obtiveram os coeficientes x,; e a; para misturas de dioxido de

i

carbono e vapor de agua baseado nos valores de emitancia total obtidos pelo modelo de banda
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larga exponencial (EWB: Exponential Wide Band). Estas correlagbes validas para

600 K<T <2400 Ke 0,00latmm<pS<10atmm sdo consideradas “correlagdes

classicas” e estao presentes em varios codigos CFD tais como o Fluent, CFX, StarCD, etc.
Dorigon et al.,, 2013, apresentaram novos coeficientes para 0 modelo WSGG
realizando o ajuste das curvas de emitancia total com relacdo aquelas calculadas a partir da
integracdo LBL, utilizando as linhas espectrais obtidas através da base de dados espectrais
HITEMP2010 [Rothman et al., 2010]. Os coeficientes foram obtidos para 4 gases cinza para
uma mistura de diéxido de carbono e vapor de &gua para razdes de pressdo parcial

Pr,o/Peo, =1,0 (Tabela 3.2) e p,o/Peo, =2,0 (Tabela 3.3) e sdo validas para
400 K <T <2500 K e 0,001 atm m< pS <10 atm m.

Tabela 3.2 — Coeficientes do modelo WSGG para szo/ Peo, =1, 0 [Dorigon et al., 2013].

J | wpy (atmm)? bj.o bjz (K™ b2 (K?) bjs (K¥) bja (K™

1 | 1,873x10" | 7,197x107 | 8,724x10* | -9,690x107 | 4,651x10™° | -7,917x10™
2 1,723x10° | 1,107x107 | 3,397x10* | -2,467x107 | 4,647x10™ | -1,039x107™°
3 1,248x10" | 2,091x10" | -6,423x10° | -3,200x10° | 1,718x10™" | -2,105x10™
4 1,449x10° | 7,092x107 | 6,586x10° | -1,278x107 | 5577x10™ | -7,709x10™

Tabela 3.3 — Coeficientes do modelo WSGG para p,, / Pco,

=2,0 [Dorigon et al., 2013].

J | xpj (atmm)? bio b1 (K7 bj2 (K?) b;s (K?) bj.a (K

1 | 1,921x10" | 5617x107 | 7,844x10* | -8,563x107 | 4,246x107™° | -7,440x10™
2 1,719x10° | 1,426x107 | 1,795x10* | -1,077x10° | -6,971x10™ | 1,774x10™
3 1,137x10" | 1,362x10" | 2,574x10* | -3,711x10" | 1,575x10"° | -2,267x10™*
4 1,110x10° | 1,222x107 | -2,327x10” | -7,492x10° | 4,275x10™ | -6,608x10™
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4 CARACTERIZACAO DO PROBLEMA

O problema sob investigacdo consiste de uma série de chamas ndo pré-misturadas
laminares de metano com dilui¢do de inertes na corrente de combustivel, onde didxido de
carbono (CO,) e nitrogénio (N) sdo utilizados como diluente.

Dados experimentais de comprimento de chama e fluxo de calor radiativo e fracéo
radiante foram obtidos por Machado, 2015. As medidas foram realizadas para diferentes
séries de chamas observando a forma como foi feita a diluicdo: (i) chamas de poténcia
constante onde diluente é acrescido sem alteragcdo na vazdo do metano; (ii) chamas de vazao
constante onde diluente é acrescido com decréscimo na vazdo do metano, mantendo a vazao
total constante; (iii) chamas de diluicdo constante.

Para os propositos do presente trabalho foram simuladas computacionalmente as
chamas da série de poténcia constante onde a vazdo de hidrocarboneto, mantida constante
para todas as chamas, é de 50 L/min, e ambos os diluentes foram utilizados. As chamas para
esta série de chamas sdo identificadas no estudo realizado por Machado, 2015, como
PCO050C## e PCOO50N##, onde os dois primeiros digitos indicam a série de chamas (PC), os
préximos quatro digitos a vazdo do metano em L/min (0050), C e N indicam o diluente, CO, e
N, respectivamente, e os digitos finais (##) indicam o percentual de diluicdo em volume.
Essa identificacdo serd mantida para a apresentacdo das chamas ao longo do trabalho.

Na Secédo 4.1 sdo descritos os procedimentos experimentais para a obtencdo do fluxo
de calor radiativo e do comprimento de chama. Na Secdo 4.2 é apresentado o dominio
computacional construido com base na montagem experimental, bem como as condicGes de
contorno do problema numerico. Na Secdo 4.3 sdo apresentadas as condi¢Ges de entrada para

a série de chamas estudada.
4.1  Medidas experimentais

O queimador utilizado por Machado, 2015, para a realizacdo das medidas consiste de
uma versdo adaptada do queimador proposto por Santoro et al., 2010, a fim de se estabilizar
chamas ndo pré-misturadas para a realizacdo de medicdes de fracdo volumétrica de fuligem

por diferentes técnicas. A adaptacdo feita consiste de um prolongamento de 60 mm no duto
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injetor de combustivel para que se pudessem realizar medidas da radiacdo abaixo da saida do
injetor.

O queimador Santoro (Figura 4.1) € composto por um tubo central (pelo qual escoa o
combustivel) com 11,1 mm de didmetro interno e 12,7 mm de didmetro externo. Um tubo
externo coaxial com 101,6 mm de didmetro interno e 107,9 mm de diametro externo forma

um canal anular pelo qual escoa o oxidante (coflow) e é responsavel pela estabilizacdo da

chama.
g Componentes
9 Item | Descricdo
6 ¢mt=11111 o 1 Leito de esferas de vidro
@ | =3 didmetro 3,5mm
Dext=12,70 | - —
9 ' ) 2 Tela de aco inoxidavel malha 70,
@ ¢101160 L | _" arame 0,16mm
3 | o 3 Tela de aco inoxidavel malha 40,
H | / o arame 0,25mm
i
@ f | =
2
Z Z 71 I I | - 7
I j I
I N
AR Nl _\AR

“—Combustivel

Figura 4.1 — Vista em corte do queimador Santoro adaptado [Machado, 2015].

A obtengdo do fluxo de calor radiativo é realizada através de uma série de medigdes
em diversas posicoes paralelas ao eixo da chama. As medicGes sdo feitas desde uma posi¢do
abaixo do duto pelo qual o combustivel é injetado até uma posi¢do apds o topo da chama. A
distancia horizontal entre o eixo da chama e a face do sensor de radiacdo é mantida constante
durante todas as séries de medidas verticais.

O sistema para medicdo da radiagdo é composto por um sensor de fluxo de calor e pelo
sistema de aquisicdo de dados. O sensor utilizado para medir o fluxo radiante € um
MEDTHERM 64-0.5-20/ZnSeW-1C-150, que é um transdutor de fluxo de calor do tipo
Schmidt-Boelter. No sensor, a superficie sobre a qual incide a radiacdo é coberta por uma

camada de tinta com absor¢do aproximadamente constante para uma ampla faixa de nimero
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de onda. Segundo MEDTHERM CORPOTATION, 2003, os sensores do tipo Schmidt-
Boelter sdo transdutores de fluxo capazes de produzir uma tensdo elétrica proporcional ao
fluxo de calor radiante incidente. O sinal elétrico é, portanto convertido em um valor de fluxo
radiativo com o uso de uma constante de calibracdo do sensor. O sistema de aquisi¢cdo dos
sinais utilizado é da marca Agilent, modelo 349722,

As vazdes de combustivel, diluentes e oxidante sdo controladas por medidores de
vazdo massica Bronkhorst série EL200. O coflow € alimentado por ar atmosférico filtrado e

desumidificado. Um esquema da montagem experimental pode ser visto na Figura 4.2.

=) 1
o i
L . 4
=
Sistema de aquisicio
de sinais ] M
Arrefecimento :
———
P
Co, &S s = Is
N -
Filtros i
s, SN = I’».,___ -2
-Hy N - Transdutor de ! Queimador
Medidores/Controladores . - -
> 0! fluxo de calor v Santoro
de vazdo massica = =
Adaptado
Filtros f Ui |.||
Ar . e ’I\—I
(coflow) 0 0 L .

D es,unnchﬁ cador

Figura 4.2 — Esquema construtivo da bancada experimental [Machado, 2015].

Os dados para a fracdo radiante foram obtidos a partir da abordagem sugerida por
Houf e Schefer, 2007, onde os fluxos radiativos sdo integrados ao longo de uma superficie
virtual em torno da chama. Essa superficie onde sdo medidos os fluxos pode ser considerada
como um cilindro de raio R concéntrico ao eixo da chama. Deste modo, a fracdo radiante é

dada por

27rRAy o
X mPCl 4

(4.1)
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onde Ay é a diferenga entre as posi¢des onde o fluxo radiativo é medido, n o nimero de

medidas realizadas, ma vazdo de combustivel e PCI seu poder calorifico inferior. Segundo
Sivathanu e Gore, 1993, o cilindro imaginario se estende até a posicdo em que a radiacdo
medida é inferior a 5% do valor maximo medido para a chama sendo, entdo, esse o critério
para a realizacdo das medidas.

Os dados de comprimento de chama sdo obtidos através de duas fotografias onde as
configuracbes de posicionamento da cadmera (zoom e foco) sdo mantidas constantes. A
primeira imagem é feita com luz abundante para qual é posicionada uma escala métrica que
passa pela linha de centro do injetor paralela ao plano da lente da cdmera. A segunda imagem
é capturada sem a escala. As duas fotografias sdo entdo alinhadas e o comprimento de chama
é calculado como a diferenga entre a base e o topo da chama.

Para mais detalhes sobre a montagem experimental, procedimentos e equipamentos,
bem como dados completos das medi¢des de fluxo radiativo e comprimento de chama podem

ser encontrados em Machado, 2015.

4.2 Dominio computacional e condic¢fes de contorno

O problema numérico foi reduzido a um dominio bidimensional e axissimétrico
baseado no queimador Santoro adaptado. Para 0s propdsitos computacionais somente a regiéo
fora dos bocais foi considerada. Combustivel e oxidante (coflow) sdo injetados através da face
de dutos coaxiais com raios de 0,00555 m e 0,0508 m, respectivamente. Uma parede externa
para a determinacdo do fluxo de calor radiativo foi posicionada a 0,0543 m da linha de centro,
distancia para qual foram obtidos os dados de fluxo radiante para esta série de chamas. A
opcao pela parede fisica e ndo por um dominio aberto se justifica pelo fato de que nao é
possivel obter o fluxo radiativo pelo Fluent diretamente para a zona do fluido. Considera-se
que a superficie esta suficientemente longe e ndo afeta a condi¢do de chama livre. O dominio
possui um comprimento total de 0,414 m a partir do coflow que esta posicionado 0,064 m
abaixo do injetor de combustivel. Para essas dimensdes, alguns pontos abaixo e acima séo
“perdidos”, entretanto a opcdo por um dominio reduzido se fez em fungdo de facilitar a
convergéncia do problema computacional devido, principalmente, aos efeitos de empuxo.

Verificou-se que, para um dominio mais longo, as chamas com maior comprimento de chama
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ndo eram mais tdo estaveis quanto as chamas menores, apresentando certa oscilacdo, e
dificultando a convergéncia da equacgéo da continuidade e da quantidade de movimento.

A parede lateral é modelada como superficie negra a uma temperatura constante de
298 K e condicdo de deslizamento livre. A parede do duto injetor de combustivel é
considerada adiabética e condi¢do de ndo deslizamento. Para a parte superior do dominio é
adotada a condigdo de contorno de outflow e para a radiagdo é dado o tratamento de superficie
negra a uma temperatura constante de 298 K (ndo esta sendo levada em conta, portanto, a
temperatura da pluma ascendente). Foram testadas outras alternativas como, por exemplo, a
temperatura da propria pluma aquecida e prescrever uma temperatura baseada na meédia da
temperatura do escoamento, entretanto os melhores resultados foram encontrados para
temperatura prescrita de 298 K. Combustivel e oxidantes sdo injetados no dominio a uma
temperatura de 298 K. A vazdo de oxidante, constante para todas as chamas, é de 100
litros/min, resultando em uma velocidade média de 0,21 m/s, sendo composto por 21% de O,
e 79% de N,, em volume. O combustivel é composto por uma mistura de metano e diluente
em diferentes percentuais de diluicdo onde a vazdo total varia de acordo com o nivel de

diluicdo. Foi adotado ainda um perfil parabélico para a entrada de combustivel, dado por

V(r) = 2Vcombustl’vel |:1_ (%j jl (42)

onde R € o raio do tubo injetor de combustivel e v

ombusiver € @ Velocidade média do
combustivel para cada chama conforme apresentado na Tabela 4.1.
As dimensdes do dominio computacional bem como as condi¢bes de contorno estao

esquematizadas na Figura 4.3.
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Figura 4.3 — Esquema da geometria e condic¢des de contorno do problema computacional.
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Tabela 4.1 — Tabela com as condi¢des de entrada para o combustivel.
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Chama (TAG) velocidade (m/s) Xen, Xeo, Xy, Re
PC0050C00 0,0861 1,0 0,0 0,0 57
PC0050C10 0,0964 0,9 0,1 0,0 70
PC0050C20 0,1085 0,8 0,2 0,0 86
PC0050C30 0,1222 0,7 0,3 0,0 107
PC0050C40 0,1429 0,6 04 0,0 134
PC0050C50 0,1722 0,5 0,5 0,0 172
PCO050NO0 0,0861 1,0 0,0 0,0 57
PCO050N10 0,0964 0,9 0,0 0,1 64
PCO0050N20 0,1085 0,8 0,0 0,2 73
PCO050N30 0,1222 0,7 0,0 0,3 84
PCO0050N40 0,1429 0,6 0,0 04 98
PCO050N50 0,1722 0,5 0,0 0,5 119

Fonte: adaptada de Machado, 2015.
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5 ABORDAGEM COMPUTACIONAL

Neste capitulo sdo apresentadas as abordagens pertinentes ao método numérico. Na
Secdo 5.1 é descrito o solver utilizado para a solugdo do sistema de equagdes algébricas
obtido pelo método de discretizacdo e as estratégias de solugdo adotadas para a solugdo do
escoamento reativo e para a aceleracdo do processo de integracdo da cinética quimica. Na
Secdo 5.2 é discutida a construcdo das rotinas UDF para o modelo WSGG e sua
implementacdo, além dos resultados obtidos para a validacdo do acoplamento junto ao Fluent.
Por fim, na Secéo 5.3, séo apresentados a abordagem e o resultados obtidos para o estudo de
qualidade de malha para a malha construida para a solu¢do do problema multidimensional de

chama laminar.

5.1 Método numérico

O conjunto de equacges algébricas obtido pelo método das diferencas finitas (FVM:
Finite Volume Method) € implementado através do cédigo CFD (Computational Fluid
Dymanics) comercial Ansys-Fluent verséo 17.0.

O acoplamento entre a pressdo e a velocidade é dado pelo algoritmo SIMPLE (Semi-
Implicit Method for Pressure Linked Equations) [Patankar, 1980], no qual uma equacdo de
correcdo para a pressao € resolvida de modo a assegurar a conservacdo de massa e obter o
campo de pressdo. A discretizacdo espacial para as equacGes governantes € dada pelo
esquema upwind de segunda ordem para os termos advectivos e diferencas centrais para 0s
termos difusivos.

Devido ao forte acoplamento entre os fendmenos envolvidos, a simulagéo foi realizada
por etapas. Desta forma, a fim de se obter uma melhor convergéncia para o escoamento
reativo, primeiro é resolvido o transporte a frio dos reagentes, ou seja, combustivel e oxidante
entram no dominio em um escoamento ndo reativo onde sua mistura se da por efeitos de
difusdo e adveccdo. A solucdo do escoamento a frio é utilizada entdo como condicdo inicial
para 0 escoamento reativo. Para iniciar o processo de combustdo, uma alta temperatura é
imposta em uma regido proxima a entrada do combustivel (onde a fragdo de mistura é

proxima da condicdo estequiométrica) e as reacdes quimicas sdo ‘“‘ativadas” para o
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prosseguimento da solugdo. Uma vez alcangada a convergéncia, a modelagem da radiagéo
térmica é inclusa até que a convergéncia global seja alcancada.

Uma das dificuldades para a convergéncia do escoamento reativo reside na magnitude
do termo fonte devido as reacGes quimicas. Para reagdes muito rapidas, onde as escalas de
tempo sdo muito menores que as escalas de tempo difusivas e convectivas, a solucdo da
equacdo de transporte para as espécies quimicas se torna dificil do ponto de vista numerico.
Como forma de contornar esse problema é empregada a ferramenta Stiff Chemistry Solver, em
gue um algoritmo de passo fracionario é empregado. No primeiro passo as reacdes Sdo
resolvidas a pressdo constante usando o integrador ISAT (In-Situ Adaptive Tabulation) e a
ferramenta de aglomeracao quimica (Chemistry Agglomeration). No segundo passo, 0s termos
difusivos e advectivos sdo tratados como em uma simulacao sem reacdes [ANSYS, 2016b].

O integrador ISAT, desenvolvido por Pope, 1997, € uma ferramenta capaz de reduzir
consideravelmente o tempo computacional em simulagcbes empregando mecanismos de
cinética quimica detalhados. O ISAT é um método de armazenamento e recuperagdo de dados
que tabula de forma dindmica (ou seja, durante o processo de solugdo do escoamento reativo)
a composicdo do espaco computacional baseado em controles de erros. A regido que é
acessada é definida pelo mecanismo de cinética quimica, propriedades termodindmicas e de
transporte, caracteristicas do escoamento e condi¢des de contorno [lbid]. Outro aspecto
importante do ISAT é que somente as composi¢Oes pertinentes ao problema sdo tabuladas. O
algoritmo de aglomeracdo quimica seleciona os volumes de controle de composi¢do similar,
atribui uma unica composicdo média, realiza a integracdo pela ferramenta ISAT para a
composi¢cdo média e, finalmente, mapeia as reacdes de volta aos volumes originais. Uma vez
gue 0 escoamento reativo se estabiliza, o termo fonte quimico passa a ser calculado via

integracao direta até a convergéncia [1bid].

5.2  Construcéo e validacéo das rotinas de usuario

A implementacdo do modelo WSGG com o Fluent se d& por funcdes de usuario (UDF:
User-Defined Function). Essas func¢des sé&o rotinas escritas na linguagem de programagéo C,
que acopladas ao codigo CFD permitem modificar modelos, tratamentos de variaveis,
condi¢cdes de contorno, propriedades de materiais, dentre outras funcionalidades. Para o

modelo WSGG sao necessérias duas UDF: uma para o célculo do coeficiente de absorcao e
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outra para o célculo do fator de ponderagédo da emissividade [ANSYS, 2016a]. Contudo com
0 objetivo de diminuir o tempo de solu¢do (uma vez que o célculo da radiacdo possui uma alta
demanda computacional) foi feito uso de uma terceira UDF. Essa nova funcéo de usuario
calcula o fator de ponderacdo da emissividade ao final de cada iteragcdo e armazena os valores,
para cada gas cinza e para cada volume de controle, em uma variavel global onde os valores
sdo posteriormente recuperados pela UDF para o fator de ponderacdo da emissividade. Esse
procedimento foi adotado uma vez que a terceira UDF executada ao final de cada iteracdo é
executada apenas uma vez pelo Fluent, enquanto a UDF para o fator de ponderacdo da
emissividade é executada para cada direcdo da discretizacdo angular do modelo das ordenadas
discretas em cada volume de controle, aumentando o tempo da solugdo numérica. Com isso
conseguiu-se uma reducdo em torno de 20% no tempo de célculo da radiacdo. A Figura 5.1
apresenta um fluxograma da solucdo com a sequéncia de execucéo das rotinas UDF dentro do

solver segregado baseado na pressao.

ENECUTA A UDF QUE CALCULA OS FATORES
- S - . C'ALCULA O FATOR DE DE PONDERACAO DA EMISSIVIDADE PARA
4)|.ll AASPRO Js'—) . > ' SR ; -
ATUALIZA AS PROPRIEDADE PONDERACAD 7| CADAGAS CINZA EM CADA VOLUME DE
CONTROLE DO DOMINIO COMPUTACIONAL
L 4
C'ALCULA SEQUENCIALMENTE
V, v, v,
A 4
CALCULAA EQUACAO DA EXECUTA A UDF QUE RECUPERA OS VALORES
CONTINUIDADE BUSCAOS VALORES PARA CALCULADO PARA OS FATORES DE
OFATOR DE PONDERACAO PARA CADA GAS CAINZA EM
PONDERACAO CADAVOLUME DE CONTROLA
\ 4 |
ATUALIZA O FLUXO DE MASSA. PRESSAO
; ” o . : EXECUTA A UDF QUE CALCULA O
E VELOCIDADE CALCULA O COEFICIENTE . - FQUE U )
DE ABSORCAO COEFICIENTE DE ABSORCAO EM PARACADA
GAS CINZA EM CADA VOLUME DE CONTROLE
DO DOMINIO COMPUTACIONAL
L 4
CALCULA A EQUACAO DAENERGIA,
ESPECIES QUIMICAS E OUTRAS —>| RESOLVE A RTE
EQUAGOES ESCALARES
A 4

¢| VERIFIC'A A CONVERGENCIA lL)I POS-PROCESSAMENTO I

Figura 5.1 — Fluxograma com a sequéncia de execucdo das rotinas UDF dentro do solver
[adaptado de ANSYS, 2016b].

Antes da aplicacdo das fungdes UDF na solugdo do problema acoplado envolvendo o
escoamento reativo e 0s processos de transferéncia de calor, foi realizado um teste a fim de

reproduzir os resultados apresentados por Dorigon et al., 2013, onde a solucéo obtida com o
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modelo WSGG foi validada comparando o fluxo de calor e o termo fonte radiativo com a

solucgéo LBL.

O problema consiste de um meio ndo isotérmico e ndo homogéneo preenchendo o

espaco entre duas placas planas infinitas (tratadas como superficies negras) separadas entre si

por uma distancia S. S8o adotados trés perfis de temperatura e fragdo molar das espécies

participantes (CO, e H,0). Os perfis de temperatura e concentracdo sdo dados conforme

T (") =400K +(1400K )sin? (zs")
T (s")=400K +(1400K )sin® (27"

T (s")=880K + (920K )sin*(2zs"), ses’ <0,25

T(s")=400K +(14OOK){1—sin% E;z(s -0, 25)}}, ses”>0,25
Xoo, (87)=0,2sin’(7s")
X oo, (87)=0,2sin*(275")

Xco, (87)=0,25sin*(275"), ses’ <0,25

Xeo, (57)=0, 25{1—sin Ez(s* -0, 25)}}, ses">0,25

(5.1)

(5.2)

(5.3)

(5.4)

(5.5)

(5.6)

onde s” = % , para valores de S iguaisa 0,5 m, 1,0 m e 2,0 m. Foram testadas as correlagdes

para razdes de pressao parcial ( p,, o / Peo, ) iguais a 1,0 e 2,0. Os perfis de temperatura e

concentragdo (Figura 5.2) foram implementados no software Fluent a partir de fungdes UDF.
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Figura 5.2 — Representacao grafica dos perfis de temperatura (a) e dos perfis de fracdo molar
das espécies participantes (b) adotados para a validagéo das rotinas UDF [adaptado de
Dorigon et al., 2013].

Dada a limitagdo do Fluent em trabalhar somente com geometrias 2D e 3D, um
dominio computacional bidimensional foi construido de dimensGes LxS onde.
L=(50,100,1000)S. Foram geradas trés malhas: para L=50S o dominio possui 50x200
volumes de controle; para L=100S o dominio possui 75x200 volumes de controle; e para
L=1000S o dominio possui 100x200 volumes de controle.

Para a verificagdo do funcionamento do acoplamento das rotinas UDF com o Fluent,
foi avaliado o fluxo de calor radiativo nas paredes e o termo fonte radiativo comparando com
os dados da solugdo com o modelo WSGG obtida com um codigo Fortran proprio. Os erros

sdo calculados, para o fluxo de calor e o termo fonte radiativo, segundo as expressdes abaixo:

" "
qWSGG,UDF - qWSGG,FORTRAN ‘

"
max ‘ Owsce, ForTRAN ‘

erro,, (s) = (100%) (5.7)

_ ‘q\NSGG,UDF B qWSGG,FORTRAN‘

erro, (s) = .
max ‘q\NSGG,FORTRAN ‘

(100%) (5.7)

onde Gysos € Cuses representam o fluxo de calor nas paredes e o termo fonte radiativo,

respectivamente.
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Os resultados obtidos estdo organizados para razéo entre as pressoes parciais pressao

parcial igual a 1,0 na Tabela 5.1 e para razéo entres as pressoes parciais igual a 2,0 na Tabela

5.2.

Tabela 5.1 — Erro calculado nas paredes para o fluxo de calor radiativo para razdo de pressao parcial

entre as espécies participantes igual a 1,0.

L50S L100S L1000S
WSGG/UDF erro,, (%) erro,, (%) erro,. (%)
$=0,5m | S=1,0m | S=2,0m | S=0,5m | S=1,0m | S=2,0m | S=0,5m | S=1,0m | S=2,0m
Eq.(5.1) | s*=0 | 0,10 | 0,0 | 0,15 010 | 009 | 015 | 010 | 009 | 015
Eq.54) [s*=1 | 010 | 010 | 015 010 | 009 | 015 | 010 | 009 | 015
Eq.(5.2) | s*=0 | 0,16 | 015 | 0,16 016 | 014 | 016 | 016 | 014 | 016
Eq.55) [s*=1 | 016 | 015 | 0,16 016 | 014 | 016 | 016 | 014 | 016
Eq.(5.3) | s*=0 | 003 | 004 | 012 003 | 004 | 012 | 003 | 004 | 012
Eq.(5.6) | s*=1 | 007 | 007 | 0,10 0,07 007 | 010 | 007 | 007 | 010

Tabela 5.2 — Erro calculado nas paredes para o fluxo de calor radiativo para razdo de pressao parcial

entre as espécies participantes igual a 2,0.

L50S L100S L.1000S
WSGG/UDF erro,, (%) erro,, (%) erro,, (%)
S=0,5m | S=1,0m | S=2,0m | S=0,5m | S=1,0m | S=2,0m | S=0,5m | S=1,0m | S=2,0m
Eq.(5.1) | s*=0 | 0,07 0,14 0,19 0,07 0,14 0,19 0,07 0,14 0,19
Eq.(5.4) | s*=1 | 0,07 0,14 0,19 0,07 0,14 0,19 0,07 0,14 0,19
Eq.(5.2) | s*=0 | 0,10 0,13 0,20 0,10 0,13 0,20 0,10 0,13 0,20
Eq.(5.5) | s*=1 | 0,10 0,13 0,20 0,10 0,13 0,20 0,10 0,13 0,20
Eq.(5.3) | s*=0 | 0,01 0,06 0,16 0,01 0,06 0,16 0,01 0,06 0,16
Eq.(5.6) | s*=1 | 0,06 0,10 0,12 0,06 0,10 0,12 0,06 0,10 0,12

Os resultados apresentados na Tabela 5.1 (razdo de presséo parcial 1) apresentam erros

méaximos de 0,16% e para a Tabela 5.2 (razéo de pressao parcial 2) erros maximos de 0,20%

indicando, portanto, que as rotinas UDF conseguem prever o fluxo de calor radiativo nas

paredes de maneira precisa. O modelo WSGG é o mesmo para 0 codigo FORTRAN proprio e
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para o Fluent sendo as diferencas, portanto, devido & geometria bidimensional e ao nimero de
diregBes da discretizacdo angular para o0 modelo DOM. O termo fonte radiativo estd
representado graficamente nas Figuras 5.3 para razdes de pressdo parcial igual a 1,0 e 2,0. Os
erros medios (calculado como a média aritmética dos erros ponto a ponto) e maximos para o
termo fonte radiativo s&o apresentados na Tabelas 5.3 para razéo de presséo parcial igual a 1,0
e razdo de presséo parcial igual a 2,0.

Tabela 5.3 — Erros méximos e médios para o termo fonte radiativo para razdes de concentragéo entre

as espécies participantes iguaisa 1,0 e 2,0.

Razdo 1,0 Razédo 2,0
Perfil S (m) erro, e erro, o erro, .4 eI, o
Eq.6.0) 0,5 0,16 031 0,10 0,20
Eq.(5.4) 1.0 0,15 0,27 0,13 0,21
2,0 0,18 0,38 0,18 0,46
Eq.5.2) 0,5 0,29 0,91 0,19 0,54
Eq.(5.5) 10 0,35 0,76 0,23 0,57
2,0 0,34 0,70 0,18 0,53
Eq.5.3) 0,5 0,11 0,61 0,07 0,37
Eq.(5.6) 10 0,11 0,53 0,09 0,43
2,0 0,14 0,78 0,13 0,74
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Figura 5.3 — Termo fonte para o perfil dado pelas Eq.(5.1)Eq.(5.4) para razéo de pressdo

parcial 1,0 (a) e 2,0 (b); para o perfil dado pelas Eq.(5.2)Eq.(5.5) para razéo de presséo parcial

1,0 (c) e 2,0 (d); para o perfil dado pelas Eq.(5.3)Eq.(5.6) para razao de presséo parcial igual
1,0 (e) 2,0 (7).
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Os resultados na Tabela (5.3) apresentam erros inferiores a 1%, indicando que as
curvas para o termo fonte radiativo obtidas com as rotinas UDF s&o praticamente coincidentes
com as curvas calculadas com o cédigo FORTRAN proprio. Com os resultados obtidos para o
problema unidimensional, confirma-se o funcionamento correto das rotinas UDF acopladas ao
Fluent. Portanto, o passo seguinte é a aplicacdo das rotinas para o modelo WSGG no

problema multidimensional do escoamento reativo para as chamas laminares.
5.3  Estudo de qualidade de malha

O estudo de qualidade de malha, que tem por objetivo verificar o nivel de
independéncia da solucdo numérica com relacdo ao refinamento da malha computacional foi
realizado segundo a abordagem Grid Convergence Index (GCI), apresentada por Roache,
1994, e atualizada por Celik et al., 2008.

O método do GCI permite avaliar o desvio percentual entre o resultado da simulagéo
numérica com relacdo ao valor assintético que seria obtido a partir de uma malha com
infinitos volumes de controle (ou seja, uma malha de resolucdo zero). O estudo pode ser
realizado para duas malhas com diferentes niveis de refinamento, entretanto é recomendado
que seja realizado para trés malhas.

O indice GCI para a malha mais refinada é definido como

ael,, — el 5.7
=) 5.7)

onde F, é um fator de seguranca (F, =3,0 para comparacao entre duas malhas e F, =1,25

para comparacdo entre trés malhas, conforme recomendado por Roache, 1994). O erro

relativo g,, é dado conforme

(5.8)
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para qual f € a solucdo para a malha mais refinada e f, a solugdo para a malha
intermediaria. Na equacéo (5.7), p é a ordem de convergéncia que pode ser obtida a partir de

trés solucdes usando um fator de refinamento r constante com

p:In[:3:%J/nr (5.9)

tendo sido adotado uma valor de r =1,875, ou seja, a cada nivel de refinamento o nimero de

volumes de controle da malha aumenta na proporgéo de r.

Uma vez obtidos os indices de convergéncia de malha GCI,, e GCl,,, a convergéncia

da solucdo para a faixa assintotica € calculada como

IZ—GCIB (5.10)
r’GCl,, '

onde resultados préximos de 1 indicam solugfes dentro da faixa assintética de convergéncia.
As malhas para o estudo foram construidas com o software ANSYS/ICEM sendo mais
refinadas na regido proxima a saida de combustivel (Figura 5.4), regido onde ocorrem as

reacOes quimicas, a fim de se obter uma solugdo mais precisa.

Figura 5.4 — Refino na regido préxima a saida de combustivel para as malhas construidas para

0 estudo de qualidade de malha.



59

As variaveis escolhidas para avaliar a qualidade da malha (identificadas por M1, M2 e
M3, em ordem decrescente de refinamento) foram a temperatura méxima, as méaximas fragdes
molares de dioxido de carbono e vapor de agua e o fluxo de calor radiativo maximo. Os
valores obtidos com a solucdo computacional para a temperatura e a concentracdo das
espécies participantes, para a chama sem dilui¢do (chama PC0050C00 ou PCO050N0Q0, Tabela

4.1), estdo organizados na Tabela 5.4. Os valores calculados para o GCI e para y estdo

organizados na Tabela 5.5.

Tabela 5.4 — Valores numéricos para a temperatura e concentragdes das espécies participantes para as
trés malhas adotadas.

Malha Volumes T . (K) Xco, max X1,0,max
M1 70875 2134,694 0,10238 0,17432
M2 37800 2135,645 0,10225 0,17378
M3 20160 2151,151 0,10191 0,17208

Tabela 5.5 — Valores calculados para 0 GCl e para y para a temperatura e para as concentragdes das

espécies participantes.

Tmax xcoz ,max XHZO,max

GCl,, (%) 0,00363 0,10673 0,18095
GCl,; (%) 0,05929 0,26812 0,57051
X 0,99955 1,00128 1,00311

Dados os baixos valores de GCI e os valores de y préximos de 1, considera-se que a
malha M1 possui um nivel adequado de refinamento.

O fluxo de calor radiativo foi avaliado para a malha M1, onde o GCI foi calculado
para 0 numero de & direcdes para a discretizacdo angular (ao invés do nimero de volumes de
controle, como feito para as outras variaveis de interesse) para um fator de refinamento r=2.
Os célculos foram realizados de forma desacoplada a partir dos campos de temperatura e
concentracdo das espécies participantes convergidos da simulacdo sem radiacdo para a malha

M1. Os valores obtidos pela simulagdo numérica para o fluxo de calor radiativo estdo
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organizados na Tabela 5.6. Os valores calculados para 0 GCI e para y estdo organizados na

Tabela 5.7.

Tabela 5.6 — Valores numéricos para o fluxo de calor radiativo para os trés niveis de discretizacao

angular.
Diregdes (0) ar.. (W/im?)
160 842,956
80 843,074
40 845,850

Tabela 5.7 — Valores calculados para 0 GCl e para y para o fluxo de calor radiativo.

Umex
GCl,, (%) 0,00077
GCl,, (%) 0,01827
X 0,99986

Desta forma considera-se que 160 dire¢Oes sejam suficientes devido aos baixos valores

de GCI encontrados e ao valor de y proximo de 1.
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6 RESULTADOS E DISCUSSOES

Neste capitulo sdo apresentados os resultados obtidos a partir da simulacdo numérica
para as chamas descritas no Capitulo 4, estando dividido em duas partes: primeiro séo
discutidos resultados globais como a temperatura méxima, concentracdo das espécies
participantes e fracdo radiante em funcéo do percentual de diluicdo; por fim séo discutidos 0s
resultados referentes as chamas sem diluicdo e com diluicdo de 20% e 40% de CO, e N, para
o fluxo de calor radiativo e o termo fonte radiativo, bem como uma andlise da validade das
correlagdes do modelo WSGG para as chamas estudadas. Os resultados para 0 modelo WSGG
com as correlagGes geradas por Dorigon et al., 2013, serdo referidos como “WSGG/Dorigon”,
enquanto que os resultados para 0 modelo GG apresentado por Cassol et al., 2014a, serdo
referidos como “GG/Cassol”. Quando nao foi considerada a modelagem da radiagdo térmica,

os resultados serdo referidos como “Sem radiagao”.

6.1  Analise dos resultados globais

O uso de diluentes nos reagentes se constitui em uma alternativa simples para alterar
caracteristicas de chamas devido as mudancgas nos parametros da combustdo provocados pela
diluicdo. O gés nitrogénio (N;) participa nas reacfes de formacdo de NOy, entretanto para as
condicBes estudadas, pode ser modelado como um gas inerte, ou seja, como um gas nao
participante das reacBes quimicas. Entretanto sua diluicdo altera outras propriedades da
mistura como, por exemplo, o calor especifico e a concentracdo de combustivel na zona de
reacdo, ocasionando em um decréscimo na temperatura da chama. Como consequéncia, em
menor escala, as concentracbes das espécies participantes também sdo afetadas. A
combinacdo dos efeitos da diluicdo sobre a temperatura e a concentracdo influencia
diretamente na transferéncia radiativa, uma vez que esses sd0 0S principais parametros
envolvidos no fenémeno.

Os dados numeéricos para as maximas temperatura e fracdo molar das espécies
participantes em fungdo do percentual de diluicdo de N, s@o apresentados graficamente nas
Figuras 6.1 e 6.2.
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Figura 6.1 — Temperatura maxima em funcéo do percentual de diluicdo para a série de chamas

com diluicdo de Na.
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Figura 6.2 — Fracdo molar méxima de CO, (a) e fracdo molar méxima de H,O (b) em funcéo

do percentual de diluicdo para a série de chamas com diluigdo de N,.

Como é possivel observar da Figura 6.1, para todos 0s casos considerados (sem
radiacdo e com os modelos WSGG/Dorigon e GG/Cassol) a méxima temperatura no dominio
computacional diminui com o percentual de diluicdo. O modelo GG/Cassol apresentou
temperaturas ligeiramente maiores se comparado ao modelo WSGG/Dorigon. Ainda, ha uma
diferenca em torno de 100 K entre a temperatura sem a modelagem da radiacdo e a obtida
com a simulacdo acoplada, indicando a importéncia da inclusdo da radiagdo térmica no

modelo computacional a fim de se obter corretamente os campos de temperatura. A figura 6.2
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mostra que para as concentra¢fes das espécies participantes o efeito das perdas por radiacdo e
do modelo espectral empregado é menos significativo, ou seja, os valores de concentracdo
sofrem alteracbes muito pequenas frente a abordagem adotada para o tratamento da radiacao
térmica, principalmente para o H;O. Novamente o modelo GG/Cassol apresenta
concentragdes levemente maiores que o modelo WSGG/Dorigon. E importante ressaltar que
resultados globais referentes a estrutura da chama, como a temperatura e a concentracdo das
espécies da mistura sdo sensiveis a escolha do mecanismo de cinética quimica adotado. Para o
presente estudo foi feita a escolha pelo mecanismo skeleton skm-DRM19, entretanto respostas
levemente diferentes seriam encontradas para um mecanismo global ou para um mecanismo
detalhado. Portanto a opc¢do pela abordagem da cinética quimica ainda pode ser objeto de
posterior investigacao.

O gas dioxido de carbono (CO,) é um dos principais produtos da combustdo (junto
com o vapor de agua, H,0) e diferentemente do N, participa das reacdes quimicas, ou seja,
ndo é um gas inerte e ainda é um dos principais gases envolvidos na troca radiativa
absorvendo e emitindo energia. Portanto, a diluicdo dos reagentes com CO, tem influéncia
tanto na cinética quimica quanto na transferéncia de calor por radiacdo, sendo um importante
agente na extincdo de chamas. Além disso, a diluicdo com diéxido de carbono é muito
eficiente na reducdo da formacéo de fuligem em chamas difusivas, importante para o presente
estudo uma vez que a fuligem foi desconsiderada do modelo numérico.

Assim como para 0 N, conforme aumenta o percentual de diluicdo de CO;, nos
reagentes, a temperatura da chama é reduzida e as concentracdes das espécies quimicas na
mistura sdo afetadas. Os dados numéricos para as maximas temperatura e fracdo molar das
espeécies participantes ao longo da linha de centro em funcéo do percentual de diluicdo de CO,

sdo apresentados graficamente nas Figuras 6.3 e 6.4.
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Como é possivel observar da Figura 6.3 a temperatura diminui com a diluicdo para

todas as abordagens para a radiacdo térmica. Ainda, de forma consistente com os resultados

obtidos para a diluicdo com N,, as temperaturas para 0 modelo GG/Cassol sdo maiores se

comparadas com o modelo WSGG/Dorigon apontando uma tendéncia. Comparativamente

com as chamas diluidas com N, as temperaturas sdo sensivelmente menores, entretanto, para

as concentracdes das espécies participantes, conforme mostra a Figura 6.4, as concentraces
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s80 maiores para 0 CO; devido a diluicdo e semelhantes para o H,O que diminui de
concentracdo conforme aumenta o percentual de diluicdo.

Outro fator importante a ser comparado entre os diferentes diluentes diz respeito a
distribuicdo espacial de CO,. A figura 6.5 traz os perfis de concentracdo de CO; para chamas

sem dilui¢do e com uma diluigdo de 50% de ambos os diluentes.
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! 5,000e-001
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(a) Distribuicdo espacial da fracdo  (b) Distribuicdo espacial da fracdo  (c) Distribuicdo espacial da fragdo
molar de CO, para a chama sem molar de CO, para a chama com molar de CO, para a chama com
diluicdo 50% de dilui¢do de CO, 50% de dilui¢do de N,

Figura 6.5 — Distribuicdo espacial de CO, para a chama sem diluicdo (a), com diluicdo de
50% de CO, (b) e com diluicdo de 50% de N (c).

Para as chamas com diluicdo de N, a distribuigcdo espacial de CO; coincide com a
distribuicdo para a chama sem diluicdo. No entanto para as chamas com diluicdo de CO; a
distribuicdo espacial muda substancialmente, se concentrando na regido proxima do bocal do
combustivel e ndo apresentando mais a estrutura de wishbone que é vista para as outras
chamas. E importante destacar que até 30% de diluicio de CO, essa estrutura ¢ mantida e
desaparece a partir de entdo apresentando a estrutura indicada na Figura 6.5.

A Figura 6.6 traz as distribuicdes espaciais de temperatura e H,O, CH4 e O, para a
chama sem diluigdo. Uma vez que esses campos, na sua forma, ndo séo significativamente

afetados pelos diferentes diluentes, se repetem para todas as chamas estudadas.
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Figura 6.6 — Distribuicao espacial de temperatura (a), CH,4 (b), H>O (c) e O, (d) para a chama

sem diluicéo.

A fracdo radiante, definida como a fracdo da energia total que é liberada pela chama e
que é transferida para o meio por radiacdo segundo a Equacdo (4.1), da indicativos
importantes dos efeitos da diluicdo na transferéncia radiativa. A Figura 6.7 apresenta
graficamente a fracdo radiante medida experimentalmente e para os modelos WSGG/Dorigon
e GG/Cassol em funcédo do percentual de dilui¢do para os diferentes diluentes.

Diferentemente da obtencdo experimental da fracdo radiante onde foram medidos os
fluxos radiativos para diferentes posicdes ao longo do eixo da chama a uma determinada
distancia, para a simulagdo numérica a taxa de calor liberada pela chama por radiacdo para a
parede lateral (radiative transfer rate) é obtida diretamente da integragdo sobre a superficie e
reportada pelo codigo CFD ANSYS/Fluent. Alternativamente, a fragdo radiante poderia ser
obtida de modo analogo ao experimental utilizando-se o fluxo radiativo nos mesmos pontos
para os quais foram feitas as medidas experimentais. Entretanto optou-se pela primeira op¢éo
pelo fato de a integracdo na superficie apontar dados com mais precisdo do que uma avalia¢do

discreta de pontos ao longo da superficie.
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Figura 6.7 — Fracdo radiante em funcdo do percentual de dilui¢do para as chamas diluidas com

N (a) e para as chamas diluidas com CO, (b).

Os valores obtidos a partir da simulacdo numérica para a fracdo radiante sdo superiores
aos valores obtidos experimentalmente para todos os casos estudados, indicando que a perda
radiativa para a solugdo numérica é superestimada em relacdo ao experimento. Ainda, o
modelo GG/Cassol apresentou valores superiores aos valores para o0 modelo WSGG/Dorigon.
Consequentemente o fluxo de calor radiativo e o termo fonte para 0 modelo GG/Cassol se
apresentarao superiores aos obtidos com o modelo WSGG/Dorigon. Para as chamas diluidas
com N a fracdo radiante diminuiu com o aumento do percentual de diluicdo, enquanto que
para as chamas com diluicdo de CO, o comportamento apresentado foi o oposto. Uma vez que
as temperaturas reduzem com a diluicdo para ambos os diluentes, os resultados para a fragdo
radiante apontam para a predominéncia da composi¢do do meio nas trocas radiativas frente a
temperatura.

Embora ndo se tenham disponiveis dados para o levantamento de chama, ha
indicativos na literatura das influéncias da dilui¢cdo dos reagentes e das perdas radiativas no
levantamento. Para as simulagdes realizadas sem o acoplamento da radiagdo térmica (ou seja,
sem perdas de calor) notou-se que independentemente do nivel de diluicdo a chama
permanece ancorada ao queimador e que, posteriormente, quando apreciadas as perdas
radiativas no modelo, as chamas se apresentavam com levantamento. Ainda, as chamas com

maior indice de diluicdo foram as que o efeito do levantamento mostrou-se mais intenso.
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Outro fator importante que influencia no levantamento de chama é a perda de calor da base da
chama para o tubo do queimador que é modelado como uma superficie adiabatica, portanto o
efeito do pré-aquecimento dos reagentes € negligenciado. A Figura 6.8 apresenta, para as
chamas com 40% de diluicdo para ambos os diluentes, o campo de temperatura na regido
préxima a saida de combustivel sem e com as perdas radiativas para evidenciar o efeito da

modelagem da radiacéo térmica e da diluigdo no levantamento de chama.

DIV

(a) Chama com 40% de (b) Chama com 40% de (c) Chama com 40% de (d) Chama com 40% de
diluicdo de CO, sem diluicdo de CO, com diluicdo de N, sem diluicdo de N, com
radiacdo modelo WSGG/Dorigon radiacdo modelo WSGG/Dorigon

Figura 6.8 — Campo de temperatura proximo a saida de combustivel para as chamas com 40%
de diluicdo de CO, sem as perdas radiativas (a) e com as perdas radiativas (b); e para a chama

com 40% de diluicdo de N, sem as perdas radiativas (c) e com as perdas radiativas (d).

O levantamento de chama possui influéncia direta sobre o comprimento de chama
visivel, para o qual Machado, 2015, obteve medidas experimentais. Uma possibilidade de
comparacdo entre a solugcdo numérica e as medidas seria delimitar a chama pelo perfil do
radical CH, que emite radiacdo preferencialmente na regido azul do espectro visivel, para
determinar o comprimento de chama para a chama numeérica. Entretanto, dada a dificuldade
de se estabelecer um critério adequado para a comparacgdo entre experimento e os dados da
simulacdo, uma vez que as medidas foram realizadas baseadas no comprimento visivel a
partir de imagens obtidas por uma cdmera digital, optou-se pela ndo apreciacdo para esse

aspecto das chamas.
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6.2  Analise dos resultados para a chama sem dilui¢ao

A chama sem diluicdo é identificada com a TAG PCO050N00 ou com a TAG
PC0050C00, conforme a Tabela 4.1 e correspondem, portanto, a mesma chama. A Figura 6.9
apresenta graficamente o fluxo de calor radiativo paralelamente ao eixo da chama para as
medidas experimentais obtidas por Machado, 2015 e para os dados da simulagédo com o Fluent
com o acoplamento das rotinas UDF para os modelos WSGG/Dorigon e GG/Cassol. Como €
possivel observar, qualitativamente as curvas obtidas numericamente para o fluxo de calor
radiativo seguem a mesma tendéncia dos dados experimentais. Nota-se que ha uma maior
concordancia entre os dados experimentais e numéricos principalmente na regido dos maiores
fluxos e que, para a regido da pluma aquecida ascendente ha uma maior divergéncia entre a
solucdo numérica e as medidas experimentais. A parte superior do dominio computacional
apresenta para a radiacdo uma condicdo de contorno de corpo negro externo a uma
temperatura constante (298 K), que pode estar provocando um aumento no fluxo radiativo
devido a sua proximidade. Alternativamente se poderia alongar o dominio a fim de minimizar
essa influéncia, todavia com um ganho de tempo computacional e uma dificuldade adicional

na convergéncia da solucdo numérica devido ao efeito do empuxo.
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Figura 6.9 — Grafico do fluxo de calor radiativo paralelamente ao eixo da chama.

Para fins de comparacdo, o desvio entre a solucdo numérica e as medidas

experimentais para o fluxo de calor radiativo foi calculado conforme
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n n
qR,num _qR,exp

desv,, (X) =
max

(100%) (6.1)

14
qR,exp

onde O o e R representam, respectivamente, os fluxos de calor obtidos a partir da
solucdo numérica e da abordagem experimental. O desvio médio para cada chama foi
calculado como a média aritmética dos desvios calculados ponto a ponto conforme a Eqg.
(6.1). As tabelas com os desvios ponto a ponto e com o desvio médio para cada modelo para
esta (e todas as chamas simuladas) se se encontram no Apéndice A.

Para 0 modelo WSGG/Dorigon o desvio médio entre a solucdo numérica e os dados
experimentais para o fluxo de calor radiativo ao longo do eixo da chama ficou em 8,80%. Os
menores desvios se concentraram na regido proxima dos maiores fluxos, onde ha maior
concordancia entre as curvas. O desvio maximo foi de 14,79% estando em um ponto da pluma
aquecida (x = 0,212 m), em conformidade com a tendéncia explicitada pelo grafico. Para o
modelo GG/Cassol o desvio médio entre os dados experimentais e a solu¢cdo numérica ficou
em 11,17%. Novamente os menores desvios foram encontrados na regido dos maiores fluxos
e 0 desvio maximo, de 19,16%, foi encontrado na regido da pluma aquecida para x = 0,121 m.
Como esperado, 0 modelo WSGG/Dorigon apresentou resultados sensivelmente mais precisos
gue o modelo GG/Cassol, mesmo com uma abordagem mais detalhada do coeficiente de
absorcéo para o segundo em relacdo ao modelo GG tradicional.

O termo fonte radiativo, calculado como o negativo do divergente do fluxo radiativo,
aponta o balanco entre a energia que € emitida e a energia que é absorvida pelo meio
participante. Valores negativos para o termo fonte indicam que naquele ponto o meio emite
mais radiacdo que absorve e valores positivos indicam a predominancia da absorcéo sobre a
emissdo. A Figura 6.10 mostra o termo fonte radiativo para diferentes linhas axiais e radiais

para 0s modelos WSGG/Dorigon e GG/Cassol.
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Figura 6.10 — Termo fonte radiativo para os modelos WSGG/Dorigon e GG/Cassol para

linhas axiais (a) e linhas radiais (b) ao longo do dominio.

A Figura 6.11 apresenta, para os modelos WSGG/Dorigon e GG/Cassol, os perfis de
temperatura e concentracdo das espécies participantes para as linhas axiais e radiais em que o
termo fonte radiativo foi obtido.

Como indicado pela fracdo radiante e pelos valores do fluxo de calor radiativo, o
termo fonte para 0 modelo GG/Cassol mostra uma predominéncia da emissdo do meio sobre a
absorcao para toda a chama, sendo mais acentuada em relagdo ao modelo WSGG/Dorigon. E
importante notar que radialmente para ambos 0s modelos o termo fonte se aproxima de zero
onde ndo hd mais gases participantes (vide linhas radiais), um indicativo do correto
funcionamento das rotinas UDF acopladas ao codigo CFD. Ainda, para a Figura 6.11, nota-se
que os perfis de temperatura e concentracdo das espécies participantes sdo praticamente
coincidentes para as linhas onde o termo fonte radiativo foi apreciado indicando, portanto, que
as diferencas encontradas séo devido & forma como o modelo espectral trata o coeficiente de

absorcao.
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Figura 6.11 — Temperatura do meio para os modelos WSGG/Dorigon e GG/Cassol para linhas

axiais (a) e linhas radiais (b); perfis fragdo molar de CO, para linhas axiais (c) e linhas radiais

(d); perfis de fracdo molar de H,O para linhas axiais (e) e radiais (f) ao longo do dominio.

A partir das figuras para as concentracfes das espécies participantes ao longo das

linhas axiais e radiais € possivel notar o comportamento ndo uniforme da concentracéo e, por
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conseguinte, que a razdo de concentracdo ndo se mantém constante como prevéem as
correlagOes obtidas por Dorigon et al., 2013, onde foram consideradas razdes constantes de
1,0 e 2,0 para 0 meio. A Figura 6.12 traz as razdes de concentracdo das espécies participantes
para as linhas onde foi obtido o termo fonte radiativo para 0 modelo WSGG/Dorigon. A linha

vermelha indica o valor da razdo para o qual as correlagBes sdo validas, neste caso, igual a
2,0.
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Figura 6.12 — Raz&o de concentracdo das espécies participantes para as linhas axiais (a) e

radiais (b) em que o termo fonte radiativo foi obtido para 0 modelo WSGG/Dorigon.

Como € possivel observar na Figura 6.12, a razdo de concentracdo das espécies
participantes ao longo do dominio apresenta um desvio com relacdo ao valor para o qual as
correlagOes sdo validas, principalmente para os perfis radiais. Para os perfis axiais as maiores
discrepancias aparecem na regido proxima a entrada de combustivel e se estabilizam
razoavelmente proximas da razdo adequada ao longo do dominio. Na média, entretanto, tanto
os valores axiais quanto os valores radiais para a razdo de concentracdo ficaram proximos de
2,0. Para os perfis radiais as razdes de concentragdo foram calculadas até o valor de r = 0,01
m (acima desse valor as concentragdes se aproximam de zero). A tabela 6.1 apresenta as
médias das razBes de concentracdo das espécies participantes calculadas para as linhas axiais
e radiais ao longo do dominio.
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Tabela 6.1 — Médias das razdes de concentragdo entre as espécies participantes para 0 modelo
WSGG/Dorigon para linhas axiais e radiais ao longo do dominio.

Linha Média
X, r=0,000 m 2,19
X, r=0,005m 1,81
X, r=0,010 m 3,16
x=0,05m,r 2,39
x=0,100 m, r 1,86
x=0,200m, r 1,87

Onde a razdo de concentracdo é inferior aquela para a qual as correlagdes foram
geradas, o modelo “entende” que ha mais vapor de a4gua no dominio ¢ a absor¢do de radiagdo
é superestimada enquanto que onde a razdo € inferior, 0 modelo subestima a absorcdo por
“entender” que ha menos vapor de 4gua no dominio. Essa variagdo da razao de concentragdo
se constitui, portanto, em um importante fator de erro na solu¢do numérica e evidencia uma
limitacdo do modelo WSGG em geral. Uma alternativa para superar essa dificuldade é a
aplicacdo do modelo WSGG da superposicdo apresentado por Cassol et al., 2014b, onde a
formulacdo leva em conta essa variagao nas concentragdes ao longo do dominio. Todavia para
misturas de CO, e H,O sdo necessarios 25 gases cinza para a modelagem da radia¢do o que
torna a simulacdo detalhada de chama invidvel do ponto de vista computacional. Dado que, de
forma global, as concentra¢fes na média ficaram proximas da validade das correlacGes para o
WSGG e a boa concordancia encontrada para o fluxo radiativo, o0 modelo WSGG/Dorigon se

comporta bem e pode ainda assim ser aplicado na simulagéo detalhada de chamas laminares.

6.3  Analise dos resultados para as chamas com diluicdo de N,

Como discutido na Secdo 6.1, o N, como diluente atua na chama reduzindo
sensivelmente a temperatura da chama e a concentracdo das espécies participantes. Como
principal fator de impacto na transferéncia radiativa a redugdo da temperatura indica para uma
reducdo do fluxo radiativo com o aumento da diluigdo. Ainda, os valores decrescentes da
fracdo radiante com a dilui¢cdo apontam novamente para a reducéo do fluxo de calor radiativo.

A Figura 6.13 traz 0 méaximo fluxo radiativo em funcdo da diluicdo para todas as chamas da



75

série de chamas diluidas com nitrogénio. Conforme esperado, o fluxo de calor reduz com a
diluicdo para ambos os modelos espectrais sendo maiores para 0 modelo GG/Cassol em
relacdo ao modelo WSGG/Dorigon, corroborando as expectativas da fracdo radiante onde
essa tendéncia foi apontada devido aos valores superiores apresentados pelo modelo
GG/Cassol. Ainda pode-se notar que somente para a chama sem diluicdo os dados da
simulacdo numérica ndo estdo dentro de intervalo da incerteza experimental. A chama sem
diluicdo € a que tem maior concentracdo de fuligem dentre todas as chamas estudadas e este

fator, negligenciado no modelo numérico, pode ser um dos fatores influenciando na

discrepancia entre os valores encontrados.
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Figura 6.13 — Fluxo de calor radiativo maximo em funcéo do percentual de dilui¢do para a

série de chamas diluidas com Ns.

O fluxo de calor obtido a partir das simula¢fes numéricas para ambos os modelos
espectrais é apresentado na Figura 6.14 para as chamas com 20% e 40% de diluicdo
(identificadas pelas TAGs PCO050N20 e PCO050N40, respectivamente). Qualitativamente as
curvas seguem a mesma tendéncia dos dados experimentais, apresentando maiores
discrepancias para a regido da pluma aquecida. Também se pode notar que 0s picos para a
solucdo numérica ficaram deslocados em relacdo aos picos experimentais, indicando para um
maior comprimento de chama para as chamas numéricas ou um levantamento superestimado.
O modelo numérico ndo conta, por exemplo, com o pré-aquecimento dos reagentes uma vez
que a parede lateral do duto injetor de combustivel ¢ modelada como parede adiabatica. O

material do queimador (latdo) recebe energia da base da chama que é transferida para o
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combustivel, decorrendo em um menor levantamento de chama para os experimentos. Uma
possibilidade para contornar essa dificuldade seria impor uma temperatura maior para oS
reagentes, entretanto ndo seria uma modelagem realistica e preferiu-se por manter a
temperatura ambiente de 298 K. Ainda, o pré-aquecimento dos reagentes pode nédo ser o fator
predominante na diferenca entre os picos do fluxo radiativo. Um estudo do levantamento de
chama e da temperatura dos reagentes é necessario para estabelecer uma relacdo entre o0s

efeitos.
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Figura 6.14 — Gréfico do fluxo de calor radiativo paralelamente ao eixo da chama para as
chamas PCO050N20 (a) e PC0050N40 (b).

Para a chama com 20% de diluicdo o desvio médio ficou em 9,71% e o desvio
méaximo foi de 15,79% em x = 0,172 m, na regido da pluma aquecida para o modelo
WSGG/Dorigon. Os menores desvios ficaram na regido dos maiores fluxos. Para o0 modelo
GG/Cassol o desvio médio ficou em 12,31% enquanto que o desvio maximo foi de 20,76%
em x = 0,172 m. Os fluxos para ambos 0os modelos ficaram muito proximos e as maiores
discrepéancias aparecem na regido da pluma aquecida. Para a chama com 40% de diluicdo o
desvio médio ficou em 9,51% e o desvio maximo foi de 16,87% em x = 0,152 m para 0
modelo WSGG/Dorigon. Para 0 modelo GG/Cassol o desvio médio foi de 12,29% enquanto o
desvio maximo foi de 21,92% em x = 0,152 m. As maiores discrepancias entre os modelos
apareceram, novamente, na regido da pluma aquecida, regido onde os dados numéricos

apresentam maior discordancia com os dados experimentais para todas as chamas simuladas.
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Os desvios para a regido inferior a base da chama sdo principalmente afetados pela
regido do comprimento de chama (0 m < x <0,1 m, aproximadamente), onde ha uma boa
concordancia dos dados numéricos com os dados experimentais. Na regido do comprimento
de chama os desvios sdo afetados pela regido pdés-chama (pluma aquecida), onde ha uma
menor concordancia entre os dados numéricos e experimentais. A regido da pluma aquecia
sofre tanto a influéncia da regido do comprimento de chama quanto da condigéo de contorno
superior do dominio computacional e é onde aparecem as maiores discrepancias entre a
solucdo numérica e os dados do experimento.

A Figura 6.15 apresenta o termo fonte radiativo para diversas linhas axiais e radiais ao
longo do dominio para ambas as chamas para 0s modelos WSGG/Dorigon e GG/Cassol.
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Figura 6.15 — Termo fonte radiativo para a chama PCO050N20 para linhas axiais (a) e linhas
radiais (b); e para a chama PC0050N40 para linhas axiais (c) e linhas radiais (d) ao longo do

dominio para os modelos WSGG/Dorigon e GG/Cassol.
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Como esperado, devido aos valores de fluxo radiativo superiores, o termo fonte
radiativo para ambas as chamas para o0 modelo GG/Cassol apresenta uma maior
predominancia da emissdo em relacdo a absorcdo se comparada com o modelo
WSGG/Dorigon. Ou seja, em termos absolutos, os valores do termo fonte para o modelo
GG/Cassol sdo superiores aos obtidos pelo modelo WSGG/Dorigon. A Figura 6.16 apresenta,
para a chama PCO050N20, os perfis de temperatura e concentracdo de CO, e H,O para as
linhas axiais e radiais ao longo do dominio para as quais foi obtido o termo fonte radiativo
para ambos 0s modelos espectrais. A Figura 6.17 apresenta para a chama PCO050N40 os
perfis de temperatura e concentracdo de CO, e H,O para as linhas axiais e radiais ao longo do
dominio para as quais foi obtido o termo fonte radiativo para ambos 0s modelos espectrais.

As Figuras 6.16 e 6.17 mostram que, assim como para a chama sem diluicdo, os perfis
de temperatura e concentracdo para ambos 0os modelos sdo praticamente coincidentes e as
diferencas nos valores obtidos para o termo fonte derivam unicamente da formulagéo dos
modelos espectrais. Ainda, a variacdo das concentracfes das espécies participantes aparece
novamente e, consequentemente, a razdo de concentragdo ndo se mantém constante,
desrespeitando a validade das correlagfes. A Figura 6.18 apresenta a razdo de concentracao
para linhas radiais e axiais para ambas as chamas para 0 modelo WSGG/Dorigon.
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Figura 6.16 — Temperatura do meio para os modelos WSGG/Dorigon e GG/Cassol para linhas
axiais (a) e radiais (b); perfis fracdo molar de CO, para linhas axiais (c) e radiais (d); perfis de
fracdo molar de H,O para linhas axiais (e) e radiais (f) ao longo do dominio para a chama
PCO050N20.
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Figura 6.17 — Temperatura do meio para os modelos WSGG/Dorigon e GG/Cassol para linhas

axiais (a) e linhas radiais (b); perfis fracdo molar de CO; para linhas axiais (c) e linhas radiais

(d); perfis de fracdo molar de H,O para linhas axiais (e) e radiais (f) ao longo do dominio para
a chama PC0O050N40.
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Figura 6.18 — Razdo de concentracdo para a chama PCO050N20 para linhas axiais (a) e radiais
(b) ao longo do dominio; e razéo de concentracao para a chama PCO050N40 para linhas axiais

(c) e radiais (d) ao longo do dominio.

Os perfis axiais, a despeito da regido proxima da entrada de combustivel, apresentam
razGes de concentracdo bastante proximas da proporcdo adequada as correlagbes do modelo
WSGG, entretanto radialmente ha um maior desvio e a propor¢do ndo € respeitada. A Tabela
6.2 apresenta as médias das raz0es de concentracao das espécies participantes calculadas para

as linhas axiais e radiais ao longo do dominio para ambas as chamas.
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Tabela 6.2 — Razdo de concentracdo entre as espécies participantes para 0 modelo WSGG/Dorigon
para linhas axiais e radiais ao longo do dominio para as chamas PCO050N20 e PCO050N40.

Chama Linha Média

X, r=0,000m 2,72
X, r=0,005m 1,81
X, r=0,010m 3,14

PCO0050N20
x=0,050m,r 2,39
Xx=0,200m, r 1,86
Xx=0,200m,r 1,87
X, r=0,000 m 3,60
X, r=0,005m 1,81
X, r=0,010m 3,14

PCO050N40
x=0,050m,r 2,36
Xx=0,200m, r 1,86
x=0,200m, r 1,87

Uma vez que o N, é um gas inerte e ndo participa das reacdes quimicas, a sua adi¢ao
aos reagentes nao provoca alteracdes significativas nos perfis de concentracdo ao longo do
dominio. Portanto, para todos os niveis de diluicdo e exemplificado aqui pela chama com 40%
de diluicdo, a razdo de concentracdo se mantém, como para a chama sem diluicdo, em média
préxima de 2,0 para linhas ao longo do dominio e o comportamento irregular também
aparece. Foram utilizadas, por esse motivo, as correlacdes para 0 modelo WSGG/Dorigon

para razdo de concentracdo 2,0 para toda a série de chamas diluidas com nitrogénio.

6.4  Analise dos resultados para as chamas com dilui¢ao de CO,

Diferentemente do N, o diéxido de carbono ndo é um gas inerte e participa das
reacOes quimicas e € um dos principais gases participantes nas trocas radiativas. Ainda,
conforme discutido na Secdo 6.1, as temperaturas para as chamas diluidas com CO; séo
menores para um mesmo percentual de diluicdo quando comparadas com o nitrogénio.
Todavia as concentracfes das espécies participantes, principalmente do CO,, sdo superiores e

h& do ponto de vista das trocas radiativas, um contraponto entre os dois efeitos. Ainda, a
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adicédo de CO, altera a concentragdo do meio e a tendéncia, para a razdo de concentracdo das
espécies participantes, é se aproximar de 1,0. Nesse caso, precisa-se de uma maior atencao
para a correta utilizacao das correlacdes para o modelo espectral WSGG/Dorigon.

A Figura 6.19 apresenta 0 maximo fluxo de calor radiativo em funcdo do percentual de
diluicdo para as medidas experimentais e para ambos 0os modelos espectrais. Como pode ser
observado, para 10% e 20% de diluicdo o fluxo de calor radiativo maximo diminui para as
medidas experimentais, entretanto a partir de 30% o fluxo maximo aumenta. Ou seja, apesar
do decréscimo na temperatura, 0 aumento da concentracdo das espécies participantes,
principalmente de CO,, se torna predominante nas trocas radiativas. Ainda, para os modelos
espectrais 0 fluxo aumentou com a diluicdo. A partir de 30% de diluicdo para o modelo
WSGG/Dorigon o maximo fluxo radiativo da um salto. Para esse ponto, foram aplicadas as
correlacdes para razdo de concentracdo igual a 1,0. De fato é dificil estabelecer um critério

para 0 uso das correlages uma vez que, para as chamas diluidas com CO, a razdo de

concentracdo apresenta ainda mais desvios.
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Figura 6.19 — Maximo fluxo radiativo em fungéo do percentual de diluicdo para a série de
chamas diluidas com CO..

A Figura 6.20 traz as distribuicbes do fluxo de calor radiativo ao longo do eixo da
chama para as chamas com 20% e 40% de diluicdo (PC0050C20 e PCO0050C40,
respectivamente) para ambos os modelos espectrais e para as medidas experimentais.
Qualitativamente ha boa concordancia entre as curvas. Para a chama PC0050C40 ambos 0s

modelos espectrais apresentaram discrepancias maiores com relagdo aos dados experimentais.
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Para a chama PC0050C20 héa boa concordancia principalmente na regido dos maximos fluxos

e, para ambas as chamas, as maiores discrepancias aparecem na regido da pluma aquecida.
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Figura 6.20 — Fluxo de calor radiativo paralelamente ao eixo da chama para as chamas
PC0050C20 (a) e PC0050C40 (b).

O desvio médio para a chama PC0050C20 para o0 modelo WSGG/Dorigon foi de
9,56% enquanto que o desvio maximo ficou em 15,83% para x = 0,152 m. Para 0 modelo
GG/Cassol o desvio médio foi de 14,88% enquanto que o desvio maximo ficou em 24,48%
para x = 0.152 m. O desvio médio para a chama PC0050C40 para o0 modelo WSGG/Dorigon
foi de 14,44% enquanto que o desvio méaximo ficou em 24,47% para x = 0,112 m. Para o
modelo GG/Cassol o desvio médio foi de 17,53% enquanto que o desvio méximo ficou em
27,70% para x = 0,112 m. Comparativamente com 0s resultados obtidos para as chamas com
diluicho de N,, apareceram maiores discrepancias principalmente na regido da pluma
aquecida. De fato o CO, como diluente afeta mais aspectos da chama do que o inerte N,
impactando na precisdo da solugdo numerica.

Fica evidente, para todos os graficos apresentados de fluxo de calor radiativo, que a
solucdo numérica prevé um fluxo de calor maior quando comparado com os dados
experimentais. Para as chamas com dilui¢do de CO,, principalmente, é interessante incluir na
abordagem da radiacdo térmica a especie CO (monoxido de carbono) uma vez que com a
diluicdo sua concentracdo na chama deve aumentar. Outras espécies, como o0 CH,, também

podem ser incluidas na analise da transferéncia radiativa. Outro aspecto importante para a
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diferenga nos resultados numéricos e experimentais diz respeito ao angulo de abertura do
sensor que é de 150°, enquanto que a solucdo numérica leva em conta todas as dire¢des, ou
seja, 180°.

A Figura 6.21 apresenta o termo fonte radiativo para ambas as chamas para linhas
axiais e radiais ao longo do dominio e para ambos os modelos espectrais. Comparativamente
com as chamas com diluicdo de nitrogénio, o termo fonte radiativo aponta uma liberacéo de
calor por radiacdo mais intensa para as chamas com diluicdo de dioxido de carbono. Esse
resultado € interessante uma vez que mostra uma predominancia da concentracao das espécies
participantes nas trocas radiativas para as chamas diluidas com CO,, para as quais as
temperaturas sdo sensivelmente menores. A fragdo radiante para as chamas com diluicdo de
CO, foram bem maiores a partir de 30% de diluicdo, resultado esse corroborado pelos
méaximos fluxos radiativos e pelo termo fonte, em termos absolutos, mais intensos,
principalmente como visto para a chama PC0050C40.

Os graficos para o termo fonte para todas as chamas apresentadas apontaram para a
predominancia da emissdo do meio, sendo o termo fonte negativo em quase todo o dominio,
um forte indicativo de que a aproximacao para meios opticamente finos é valida.

A questdo da razdo de concentracdo das espécies participantes para essa série de
chamas é ainda mais critica uma vez que, com o aumento do percentual de diluicdo, a
tendéncia é que a razdo gradativamente se afaste, em termos globais, de 2,0 e se aproxime da
proporcdo unitaria. Um estudo da razdo de concentracdo das espécies participantes foi realiza
para todas as chamas da série e, a partir de 30% de diluicdo se encontrou a necessidade de
alterar as correlagfes, uma vez que as razdes passaram a figurar préximas de 1,0 em média. A
partir desse ponto, o erro médio que estava em torno de 10% para todas as chamas
(independente do diluente) passou para 15% e, com o aumento da diluigdo comegou a
diminuir gradativamente, chegando a 13,99% para a chama PC0050C50 para o modelo
WSGG/Dorigon.
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Figura 6.21 — Termo fonte radiativo para a chama PC0050C20 para linhas axiais (a) e linhas

radiais (b); e para a chama PC0050C40 para linhas axiais (c) e linhas radiais (d) ao longo do

dominio para os modelos WSGG/Dorigon e GG/Cassol.

A Figura 6.22 apresenta os perfis de temperatura e concentracdo das espécies

participante ao longo das linhas axiais e radiais as quais foi obtido o termo fonte radiativo

para a chama PC0050C20. A Figura 6.23 apresenta os perfis de temperatura e concentragéo

das espécies participantes ao longo das linhas axiais e radiais as quais foi obtido o termo fonte
radiativo para a chama PC0050C40.
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Figura 6.22 — Temperatura do meio para os modelos WSGG/Dorigon e GG/Cassol para linhas

axiais (a) e linhas radiais (b); perfis fragdo molar de CO, para linhas axiais (c) e linhas radiais

(d); perfis de fracdo molar de H,O para linhas axiais (e) e radiais (f) ao longo do dominio para
a chama PC0050C20.
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a chama PC0050C40.
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Assim como para os casos estudados anteriormente, apesar de os perfis de CO, serem
substancialmente diferentes axialmente devido a diluicdo, ambos os modelos espectrais
prevéem perfis muito semelhantes, apontando para a independéncia dos modelos espectrais
para resultados globais da chama como a temperatura e concentracdo das espécies
participantes. A Figura 6.24 apresenta para as chamas com 20% e 40% de diluicdo, as raz0es

de concentragédo para as linhas axiais e radiais as quais o termo fonte radiativo foi apreciado.
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(c) e radiais (d) ao longo do dominio.
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Como se pode observar para a chama com 40% de dilui¢do a razdo de concentragdo
esta, globalmente, mais proxima de 1,0 e, para a chama com 20% de diluicdo em torno de 2,0.
O comportamento irregular ao longo do dominio se repete como em todas as chamas
simuladas principalmente para os perfis radiais. Axialmente o comportamento da razdo de
concentracdo é estavel e muito proximo da proporcdo adequada as correlagbes tanto para
razdo 2 quanto para razdo 1,0. A Tabela 6.3 apresenta, respectivamente, para as chamas
PC0050C20 e PC0050C40, as médias das razdes de concentracdo das espécies participantes

calculadas para as linhas axiais e radiais ao longo do dominio.

Tabela 6.3 — Razbes de concentragdo entre as espécies participantes para 0 modelo WSGG/Dorigon

para linhas axiais e radiais ao longo do dominio.

Chama Linha Média

X, r=0,000 m 1,14
X, r=0,005m 1,38
X,r=0,010 m 2,53

PC0050C20
x=0,050m, r 1,66
x=0,100 m, r 1,49
Xx=0,200m,r 1,50
X, r=0,000m 0,80
X, r=0,005m 1,01
X, r=0,010m 1,89

PC0050C40
x=0,050m,r 1,09
Xx=0,200m, r 1,15
x=0,200m, r 1,14

Como se pode observar da Tabela 6.4, as médias para as chamas variam bastante. Para
a chama com 20% de diluicdo as médias variam bastante entre 1,0 e 2,0 e para os perfis
radiais ficam num patamar intermediario. J& para a chama com 40% de dilui¢do, a excecédo de
uma das linhas axial, as médias ficam bastante proximas de 1,0. Para essa serie de chamas 0s
resultados para o fluxo radiativo e fracdo radiante apresentaram maiores discrepancias

principalmente devido ao fato de o CO, utilizado como diluente participa das trocas radiativas
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7 CONCLUSOES

O presente trabalho apresentou um estudo sobre a transferéncia radiativa em chamas
difusivas laminares de metano com dilui¢éo de didxido de carbono e nitrogénio na corrente de
combustivel, onde foram realizadas compara¢es com dados obtidos experimentalmente. Para
tanto foram desenvolvidas rotinas UDF que acopladas ao cddigo CFD comercial
ANSYS/Fluent permitem a implementacdo dos modelos WSGG com as correlacfes obtidas
por Dorigon et al., 2013, e GG com as correlagdes obtidas por Cassol et al., 2014, para o
tratamento das propriedades espectrais do meio participante.

As rotinas UDF desenvolvidas foram validadas comparando a solucdo para o WSGG
obtida com o Fluent com a solugdo obtida a partir de um codigo FORTRAN préprio para o
sistema unidimensional de superficies negras e infinitas preenchidas por um meio n&o-
isotérmico e ndo-homogéneo. Foram comparados os fluxos de calor radiativo nas superficies e
os termos fonte radiativo ao longo do dominio para trés distintos perfis de temperatura e
concentracdo das espécies participantes, bem como razdes de concentracdo. Uma vez que 0s
erros encontrados para as rotinas UDF em comparacdo com a solugdo obtida com o cédigo
FORTRAN foram menores que 1% para todos os aspectos investigados, ficou demonstrado o
correto funcionamento do acoplamento das rotinas de usuario com o cédigo CFD Fluent.

As rotinas de usuario foram aplicadas entdo na simulacdo acoplada do escoamento
reativo e processos de transferéncia de calor para a série de chamas de poténcia constante para
a qual foram obtidos dados de comprimento de chama visivel, fracdo radiante e fluxo de calor
radiativo por Machado, 2015.

Para resultados globais como a temperatura para ambos os diluentes, com o aumento
do percentual de diluigdo foi observado um decréscimo da temperatura da chama, sendo que,
para 0 CO,, esse efeito mostrou-se sensivelmente mais acentuado. As concentracdes das
espécies participantes (CO, e H,0) também foram afetados pela diluicdo, principalmente para
0 CO; onde sua adicdo na corrente de combustivel acarretou em um aumento consideravel da
concentracdo de didxido de carbono na chama e, a partir de 30% de diluicdo, alterando
inclusive sua distribuicdo espacial no dominio. Ainda os efeitos da diluicdo se mostraram
impactantes na fracdo radiante, principalmente para as chamas diluidas com CO, para as

maiores diluicOes.
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O fluxo de calor radiativo paralelamente ao eixo da chama mostrou boa concordancia
tanto qualitativa quanto quantitativamente com os dados experimentais com 0s desvios
médios ficando em torno de 10% para todas as chamas, exceto para as chamas com 30%, 40%
e 50% de diluicdo de CO, onde o desvio meédio ficou em torno de 15%. Para esses niveis de
diluicdo as correlagdes para 0 modelo WSGG/Dorigon transicionam de uma razdo global de
2,0 para uma razdo global de 1,0. De fato essas razdes quase em nenhum ponto do dominio
assumem esses valores, uma vez que as concentracOes das espécies participantes variam
bastante ao longo da chama. Entretanto, na média, para linhas axiais e radiais ao longo do
dominio esses valores encontram-se proximos dos valores para 0s quais as correlacdes sao
validas. A variagdo da razdo de concentracdo ao longo do dominio se constitui em uma
importante fonte de erro para o0 modelo WSGG em geral dado que sua formulacdo néo leva
em conta esse aspecto de uma chama real. Entretanto os resultados para o fluxo radiativo ao
longo do dominio apresentaram resultados satisfatorios.

O modelo GG/Cassol apresentou resultados semelhantes ao WSGG/Dorigon para
aspectos da chama como temperatura e concentracdo das espécies participantes, porém, no
que diz respeito a transferéncia radiativa, apresentou resultados sensivelmente menos precisos
(principalmente para a fragdo radiante e para o fluxo de calor radiativo na regido da pluma
aquecida da chama).

O termo fonte radiativo também foi representado graficamente somente para fins de
comparagdo, uma vez que nao se pode avaliar a precisao pela falta de uma solucdo benchmark
disponivel (como, por exemplo, a solu¢do LBL). Entretanto os resultados obtidos apontam
para uma predominancia da emissao na regido da chama uma vez que foram encontrados, em
suma, valores negativos para o termo fonte. Ainda, para as chamas com diluicdo de CO, a
emissdo de radiacdo pelo meio se mostrou mais intensa se comparada com a emissdo de
radiacdo pelas chamas com diluicdo de N, apontando para um predominio da concentracdo
das espécies participantes sobre a temperatura na transferéncia radiativa para as chamas
estudadas. Novamente essa tendéncia pode ser observada para a fracdo radiante e para os
fluxos radiativos onde os valores obtidos para as chamas diluidas com CO, foram maiores em
comparacado as chamas diluidas com Na.

Todas as chamas simuladas, independentemente do diluente utilizado, sdo chamas
opticamente finas (optically thin) e, portanto, conforme indicam trabalhos da literatura, a

escolha do modelo espectral ndo possui tanto efeito sobre resultados globais da chama. De
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fato para temperatura e concentragdo das espécies quimicas os resultados concordam muito
bem e hé& pouca diferenca entre os modelos. Entretanto para a radiacdo, seja para a fracdo
radiante, fluxo de calor ou termo fonte radiativo, o modelo espectral adotado produz
resultados sensivelmente diferentes. Para a determinacdo da estrutura da chama, portanto, a
influéncia do modelo espectral mostrou-se menor se comparada com a transferéncia radiativa,

onde o modelo espectral apresentou maior impacto nos resultados.

7.1  Propostas de continuidade

Com o desenvolvimento e validagcdo das rotinas UDF acopladas ao codigo CFD
comercial ANSYS/Fluent abrem-se diversas possibilidades de trabalhos futuros. Ainda
referente as simulacdes realizadas para este trabalho, a extensdo do dominio computacional a
fim de reduzir a discrepancia entre os fluxos radiativos para a regido da pluma aquecida é uma
das possibilidades. Ainda podem-se realizar investigacdes relativas ao impacto do mecanismo
de cinética quimica adotado na transferéncia radiativa.

Como discutido, as razbes de concentracdo possuem uma grande variacdo dentro do
dominio e a aplicacdo de um modelo que leve em conta essa variagdo é uma alternativa para
melhorar ainda mais 0 modelo numérico. Nesse sentido, 0 modelo WSGG da superposi¢do
apresentado por Cassol et al., 2014, se apresenta como uma excelente alternativa. Uma
dificuldade dessa abordagem é o aumento consideravel do tempo computacional uma vez que
para uma mistura de CO, e H,O sdo necessarios 25 gases cinza. Entretanto o modelo
apresenta boa versatilidade para implementar mais espécies participantes nas trocas radiativas
(como o0 CO e o CHy4). A aplicacdo do modelo WSGG da superposicdo em simulacgdes
acopladas do escoamento reativo e da radiacdo térmica pode ndo ser factivel para uma
simulacdo detalhada com as equagfes de transporte, entretanto com uma técnica de reducao
da integragdo da cinética quimica como o flamelet pode ser uma alternativa viavel. Outra
possibilidade € utilizar os campos convergidos da simulacdo detalhada com o WSGG para
razdes constantes e resolver a radiacdo de forma desacoplada para o modelo WSGG da
superposicdo. A fim de exemplificar essa abordagem, a Figura 7.1 apresenta os graficos para
o0 fluxo de calor radiativo para as chamas PCO050N50 e PC0050C50 obtidos com o modelo
WSGG da superposi¢cdo (juntamente com os modelos WSGG/Dorigon e GG/Cassol). Vale

ressaltar que ainda se tratam de resultados preliminares.
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Figura 7.1 — Fluxo de calor radiativo para as chamas PCO050N50 (a) e PC0050C50 (b) para o

modelo WSGG da superposicao.

Os desvios médios ficaram em 8,15% para a chama com 50% de diluicdo de N, e

6,47% para a chama com 50% de diluicdo de CO, apontando para uma maior precisdo para o

modelo da superposicao.

A inclusdo da formacéo de fuligem na simulacdo de chama e na transferéncia radiativa

também é uma possibilidade de continuidade para o presente trabalho para todos os modelos

espectrais implementados.

também se constitui em uma possibilidade de prosseguimento da pesquisa.

Finalmente a extensdo do estudo da transferéncia radiativa para chamas turbulentas
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APENDICE A — Tabelas com os fluxos radiativos para as chamas da série de
chamas de poténcia constante

Tabela A.1 — Fluxo de calor radiativo para a chama PCO050N00 (ou PC0050C00).

PC0O050N00 ou PCO050C50

Experimental WSGG/Dorigon GRAYGAS/Cassol
x(m) Og (KW/m2) Qg (KW/m2) desv,, (%) qg (KW/m2) desv,. (%)
-0,048 0,135938 0,204832 9,36713 0,199508 8,64326
-0,028 0,222321 0,295103 9,89573 0,287016 8,79619
-0,008 0,372268 0,408848 4,97362 0,397900 3,48509
0,012 0,538149 0,525671 1,69654 0,513553 3,34415
0,032 0,677551 0,617730 8,13358 0,607889 9,47160
0,052 0,735488 0,663459 9,79333 0,659958 10,2693
0,072 0,634679 0,658272 3,20774 0,663679 3,94289
0,092 0,598205 0,612588 1,95558 0,627067 3,92421
0,112 0,473468 0,543397 9,50788 0,565307 12,4869
0,132 0,390042 0,466576 10,4059 0,493703 14,0942
0,152 0,291730 0,393001 13,7693 0,423353 17,8961
0,172 0,238113 0,328067 12,2305 0,360095 16,5851
0,192 0,176993 0,273266 13,0897 0,305795 17,5125
0,212 0,119175 0,228011 14,7978 0,260147 19,1672
0,232 0,109482 0,190882 11,0675 0,221931 15,2891
0,252 0,078180 0,160262 11,1602 0,189668 15,1584
0,272 0,059706 0,134621 10,1857 0,161891 13,8934
0,292 0,053924 0,112577 7,97477 0,137217 11,3249
0,312 0,037777 0,092966 7,50376 0,114449 10,4246
0,332 0,035831 0,075047 5,33197 0,092873 7,75568
Média 8,80242 Média 11,1732




Tabela A.2 — Fluxo de calor radiativo para a chama PCO050N10.

103

PC0050N10
Experimental WSGG/Dorigon GRAYGAS/Cassol

x(m) n (kw/m?) apn (kw/m?) desv,, (%) O (kw/m2) desv,, (%)
-0,048 0,137904 0,199862 9,28108 0,194763 8,51731
-0,028 0,220235 0,287614 10,0932 0,279879 8,93449
-0,008 0,354540 0,399447 6,72688 0,388963 5,15636
0,012 0,528447 0,516863 1,73521 0,505167 3,48730
0,032 0,641798 0,612863 4,33442 0,603262 5,77262
0,052 0,667573 0,663708 0,57901 0,660162 1,11013
0,072 0,650463 0,663184 1,90560 0,668323 2,67536
0,092 0,578937 0,620793 6,26994 0,634907 8,38414
0,112 0,447851 0,553221 15,7840 0,574789 19,0149
0,132 0,363107 0,476635 17,0061 0,503500 21,0304
0,152 0,300176 0,402425 15,3166 0,432617 19,8392
0,172 0,227333 0,336463 16,3472 0,368433 21,1361
0,192 0,177445 0,280544 15,4439 0,313114 20,3228
0,212 0,148132 0,234232 12,8975 0,266496 17,7306
0,232 0,113975 0,196167 12,3120 0,227415 16,9929
0,252 0,092772 0,164733 10,7795 0,194388 15,2217
0,272 0,064022 0,138389 11,1399 0,165937 15,2665
0,292 0,048722 0,115728 10,0373 0,140655 13,7712
0,312 0,040663 0,095554 8,22245 0,117307 11,4811
0,332 0,038606 0,077121 5,76940 0,095184 8,47518

Media 9,59907 Media 12,2160




Tabela A.3 — Fluxo de calor radiativo para a chama PCO050N20.

104

PC0050N20
Experimental WSGG/Dorigon GRAYGAS/Cassol

x(m) p (kw/m2) apn (kw/m?) desv,, (%) n (kw/m?) desv,, (%)
-0,048 0,125788 0,192417 10,0820 0,191007 9,86876
-0,028 0,208729 0,277490 10,4047 0,274459 9,94606
-0,008 0,342347 0,387763 6,87229 0,381515 5,92686
0,012 0,494237 0,509095 2,24827 0,495819 0,23940
0,032 0,617594 0,606877 1,62160 0,592785 3,75395
0,052 0,660864 0,658472 0,36198 0,649849 1,66673
0,072 0,626714 0,658451 4,80228 0,659443 4,95235
0,092 0,556520 0,616549 9,08344 0,628181 10,8435
0,112 0,461588 0,549401 13,2876 0,570243 16,4413
0,132 0,375196 0,473461 14,8692 0,500702 18,9911
0,152 0,301200 0,400002 14,9504 0,431022 19,6443
0,172 0,230351 0,334720 15,7928 0,367594 20,7672
0,192 0,192712 0,279342 13,1086 0,312730 18,1608
0,212 0,147856 0,233433 12,9493 0,266377 17,9344
0,232 0,099708 0,195654 14,5182 0,227449 19,3293
0,252 0,085916 0,164432 11,8809 0,194504 16,4313
0,272 0,062287 0,138243 11,4934 0,166093 15,7076
0,292 0,042894 0,115697 11,0163 0,140819 14,8177
0,312 0,035350 0,095605 9,11756 0,117461 12,4247
0,332 0,039120 0,077169 5,75752 0,095306 8,50185

Media 9,71092 Media 12,3175




Tabela A.4 — Fluxo de calor radiativo para a chama PCO050N30.

105

PC0050N30
Experimental WSGG/Dorigon GRAYGAS/Cassol
x(m) pn (kW/m2) apn (kw/m?) desv,, (%) n (kw/m?) desv,, (%)
-0,048 0,121722 0,188710 10,7700 0,182675 9,79973
-0,028 0,197339 0,271710 11,9571 0,262477 10,4726
-0,008 0,318885 0,376983 9,34072 0,364903 7,39855
0,012 0,472942 0,486716 2,21447 0,474316 0,22085
0,032 0,588182 0,575713 2,00475 0,567281 3,36041
0,052 0,621985 0,623383 0,22482 0,622344 0,05777
0,072 0,596352 0,624176 4,47337 0,632266 5,77405
0,092 0,541507 0,586256 7,19457 0,603207 9,91988
0,112 0,456847 0,524445 10,8681 0,548515 14,7380
0,132 0,363323 0,453465 14,4927 0,482461 19,1545
0,152 0,284606 0,384028 15,9846 0,415985 21,1225
0,172 0,239839 0,321867 13,1881 0,355259 18,5567
0,192 0,192404 0,268895 12,2978 0,302581 17,7137
0,212 0,142206 0,224856 13,2881 0,257973 18,6125
0,232 0,123292 0,188549 10,4917 0,220437 15,6185
0,252 0,089222 0,158499 11,1380 0,188621 15,9809
0,272 0,063810 0,133260 11,1658 0,161144 15,6489
0,292 0,048887 0,111503 10,0672 0,136670 14,1134
0,312 0,040229 0,092104 8,34023 0,114026 11,8648
0,332 0,035466 0,074336 6,24940 0,092526 9,17382
Media 9,28757 Media 11,9651




Tabela A.5 — Fluxo de calor radiativo para a chama PCO050NA40.

106

PC0050N40
Experimental WSGG/Dorigon GRAYGAS/Cassol
x(m) n (kw/m?) apn (kw/m?) desv,, (%) n (kw/m?) desv,, (%)
-0,048 0,118582 0,176331 9,56353 0,176461 9,58506
-0,028 0,182331 0,254168 11,8968 0,253480 11,7828
-0,008 0,307257 0,355378 7,96915 0,352536 7,49850
0,012 0,451959 0,467471 2,56882 0,458896 1,14874
0,032 0,560650 0,559421 0,20360 0,550205 1,72983
0,052 0,603841 0,610577 1,11552 0,605800 0,32442
0,072 0,584272 0,615083 5,10249 0,618322 5,63889
0,092 0,533419 0,580550 7,80517 0,592997 9,86648
0,112 0,442248 0,521251 13,0833 0,542022 16,5232
0,132 0,372622 0,452083 13,1593 0,478903 17,6009
0,152 0,281979 0,383890 16,8772 0,414394 21,9289
0,172 0,239115 0,322496 13,8084 0,354847 19,1659
0,192 0,199543 0,269942 11,6585 0,302823 17,1038
0,212 0,153302 0,226093 12,0546 0,258552 17,4300
0,232 0,098027 0,189837 15,2043 0,221169 20,3931
0,252 0,089737 0,159761 11,5965 0,189402 16,5052
0,272 0,059568 0,134457 12,4020 0,161909 16,9483
0,292 0,051650 0,112611 10,0955 0,137374 14,1964
0,312 0,048432 0,093091 7,39568 0,114638 10,9641
0,332 0,034738 0,075137 6,69034 0,093018 9,65153
Media 9,51254 Média 12,2993




Tabela A.6 — Fluxo de calor radiativo para a chama PCO050N50.

107

PC0050N50
Experimental WSGG/Dorigon GRAYGAS/Cassol
x(m) pn (kW/m2) apn (kw/m?) desv,, (%) n (kw/m?) desv,, (%)
-0,048 0,110844 0,170737 10,4227 0,169514 10,2099
-0,028 0,173987 0,245432 12,4331 0,243388 12,0774
-0,008 0,290498 0,341449 8,86663 0,338662 8,38156
0,012 0,425042 0,444483 3,38319 0,441794 2,91521
0,032 0,524305 0,532490 1,42439 0,531653 1,27872
0,052 0,574637 0,585079 1,81719 0,588360 2,38814
0,072 0,546809 0,595101 8,40398 0,604331 10,0102
0,092 0,521219 0,567840 8,11319 0,583659 10,8661
0,112 0,431453 0,515352 14,6004 0,537143 18,3926
0,132 0,357297 0,450968 16,3009 0,477368 20,8951
0,152 0,301191 0,385417 14,6573 0,414914 19,7905
0,172 0,241636 0,325173 14,5374 0,356428 19,9765
0,192 0,192219 0,272931 14,0457 0,304847 19,5998
0,212 0,151870 0,228983 13,4194 0,260682 18,9357
0,232 0,101285 0,192458 15,8663 0,223233 21,2218
0,252 0,085506 0,162050 13,3205 0,191318 18,4137
0,272 0,072125 0,136398 11,1850 0,163635 15,9249
0,292 0,049583 0,114204 11,2455 0,138886 15,5406
0,312 0,040280 0,094349 9,40919 0,115916 13,1624
0,332 0,036365 0,076116 6,91757 0,094043 10,0373
Media 10,5185 Média 13,5009




Tabela A.7 — Fluxo de calor radiativo para a chama PC0050C10.

108

PC0050C10
Experimental WSGG/Dorigon GRAYGAS/Cassol
x(m) n (kw/m?) apn (kw/m?) desv,, (%) n (kw/m?) desv,, (%)
-0,048 0,140182 0,206868 9,06146 0,210849 9,60247
-0,028 0,226151 0,297679 9,71950 0,303053 10,4497
-0,008 0,376852 0,413318 4,95510 0,420871 5,98140
0,012 0,557377 0,534579 3,09785 0,545603 1,59989
0,032 0,684515 0,633544 6,92608 0,649826 4,71362
0,052 0,735924 0,685842 6,80537 0,709058 3,65066
0,072 0,690487 0,685233 0,71390 0,715969 3,46261
0,092 0,599971 0,641534 5,64780 0,678811 10,7131
0,112 0,498056 0,571837 10,0257 0,613617 15,7029
0,132 0,400140 0,492728 12,5811 0,536848 18,5764
0,152 0,304883 0,415970 15,0949 0,460733 21,1774
0,172 0,249189 0,347686 13,3840 0,391914 19,3939
0,192 0,205255 0,289782 11,4859 0,332670 17,3136
0,212 0,148967 0,241832 12,6189 0,282798 18,1855
0,232 0,105674 0,202438 13,1487 0,241041 18,3942
0,252 0,082667 0,169925 11,8570 0,205799 16,7317
0,272 0,070520 0,142697 9,80766 0,175494 14,2643
0,292 0,051220 0,119292 9,24990 0,148619 13,2349
0,312 0,040861 0,098472 7,82838 0,123858 11,2779
0,332 0,035210 0,079464 6,01344 0,100453 8,86549
Media 9,00113 Média 12,1646




Tabela A.8 — Fluxo de calor radiativo para a chama PC0050C20.

109

PC0050C20
Experimental WSGG/Dorigon GRAYGAS/Cassol
x(m) pn (kW/m2) apn (kw/m?) desv,, (%) n (kw/m?) desv,, (%)
-0,048 0,144277 0,210685 9,30461 0,225679 11,4055
-0,028 0,227423 0,303151 10,6105 0,324475 13,5983
-0,008 0,378872 0,420955 5,89638 0,450475 10,0325
0,012 0,561051 0,544712 2,28931 0,583361 3,12589
0,032 0,690240 0,646159 6,17629 0,693721 0,48784
0,052 0,713712 0,700682 1,82563 0,755922 5,91420
0,072 0,690396 0,701838 1,60326 0,762866 10,1540
0,092 0,607337 0,659111 7,25422 0,723556 16,2838
0,112 0,502324 0,589317 12,1888 0,654689 21,3482
0,132 0,403311 0,509096 14,8218 0,573328 23,8215
0,152 0,317538 0,430576 15,8381 0,492320 24,4892
0,172 0,249323 0,360305 15,5500 0,418820 23,7487
0,192 0,193932 0,300489 14,9300 0,355395 22,6230
0,212 0,157121 0,250841 13,1314 0,301934 20,2901
0,232 0,122125 0,209998 12,3121 0,257150 18,9186
0,252 0,075884 0,176267 14,0649 0,219362 20,1031
0,272 0,075833 0,148009 10,1129 0,186894 15,5611
0,292 0,058577 0,123717 9,12689 0,158140 13,9499
0,312 0,044224 0,102108 8,11035 0,131697 12,2561
0,332 0,038456 0,082378 6,15399 0,106750 9,56880
Media 9,56507 Média 14,8840




Tabela A.9 — Fluxo de calor radiativo para a chama PC0050C30.

110

PC0050C30
Experimental WSGG/Dorigon GRAYGAS/Cassol
x(m) pn (kW/m2) apn (kw/m?) desv,, (%) n (kw/m?) desv,, (%)
-0,048 0,143201 0,251002 14,4858 0,237533 12,6744
-0,028 0,227296 0,361572 18,0585 0,341719 15,3885
-0,008 0,389113 0,502193 15,2078 0,474335 11,4613
0,012 0,576690 0,649228 9,75547 0,613584 4,96180
0,032 0,709216 0,768520 7,97560 0,728264 2,56168
0,052 0,743564 0,830898 11,7453 0,791899 6,50042
0,072 0,719820 0,829341 14,7292 0,797921 10,5036
0,092 0,638966 0,775643 18,3813 0,756279 15,7771
0,112 0,516698 0,690016 23,3091 0,684323 22,5434
0,132 0,429159 0,592384 21,9517 0,599481 22,9061
0,152 0,327725 0,497362 22,8140 0,514893 25,1717
0,172 0,271593 0,412867 18,9996 0,437981 22,3771
0,192 0,204756 0,341508 18,3914 0,371492 22,4239
0,212 0,157854 0,282813 16,8055 0,315384 21,1858
0,232 0,101897 0,235002 17,9009 0,268363 22,3876
0,252 0,098029 0,195925 13,1658 0,228700 17,5736
0,272 0,071918 0,163550 12,3233 0,194652 16,5062
0,292 0,053193 0,136046 11,1427 0,164547 14,9757
0,312 0,043026 0,111888 9,26111 0,136921 12,6277
0,332 0,039282 0,090096 6,83384 0,110915 9,63368
Media 15,1619 Media 15,5071




Tabela A.10 — Fluxo de calor radiativo para a chama PC0050C40.

111

PC0050C40
Experimental WSGG/Dorigon GRAYGAS/Cassol

x(m) pn (kW/m2) apn (kw/m?) desv,, (%) n (kw/m?) desv,, (%)
-0,048 0,146344 0,254649 13,9018 0,254978 13,9440
-0,028 0,235568 0,366886 16,8556 0,367099 16,8829
-0,008 0,403487 0,509893 13,6580 0,509854 13,6529
0,012 0,586056 0,660105 9,50474 0,659778 9,46277
0,032 0,738712 0,783138 5,70236 0,783256 5,71751
0,052 0,779077 0,849598 9,05187 0,852235 9,39034
0,072 0,721738 0,852047 16,7261 0,860142 17,7652
0,092 0,669673 0,801439 16,9130 0,817534 18,9790
0,112 0,526438 0,717128 24,4764 0,742255 27,7016
0,132 0,447729 0,618784 21,9562 0,652257 26,2527
0,152 0,355939 0,521508 21,2520 0,561463 26,3805
0,172 0,279685 0,434013 19,8091 0,478139 25,4730
0,192 0,230556 0,359555 16,5580 0,405644 22,4738
0,212 0,171691 0,298021 16,2153 0,344228 22,1463
0,232 0,140469 0,247752 13,7705 0,292659 19,5346
0,252 0,107074 0,206598 12,7745 0,249138 18,2348
0,272 0,072675 0,172467 12,8090 0,211801 17,8578
0,292 0,066124 0,143451 9,92545 0,178837 14,4675
0,312 0,043420 0,117954 9,56697 0,148654 13,5075
0,332 0,036025 0,094938 7,56196 0,120307 10,8182

Media 14,4494 Media 17,5321




Tabela A.11 — Fluxo de calor radiativo para a chama PC0050C50.
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PC0050C40
Experimental WSGG/Dorigon GRAYGAS/Cassol
x(m) n (kw/m?) apn (kw/m?) desv,, (%) n (kw/m?) desv,, (%)
-0,048 0,143533 0,258048 14,2176 0,272562 16,0196
-0,028 0,237971 0,371860 16,6230 0,392665 19,2061
-0,008 0,405088 0,517371 13,9405 0,546093 17,5066
0,012 0,596642 0,671420 9,28410 0,709160 13,9697
0,032 0,760354 0,799556 4,86714 0,845575 10,5807
0,052 0,805442 0,872039 8,26840 0,924372 14,7658
0,072 0,780511 0,880751 12,4453 0,937960 19,5481
0,092 0,706428 0,835398 16,0123 0,896984 23,6585
0,112 0,591300 0,753968 20,1961 0,819580 28,3422
0,132 0,488588 0,655517 20,7251 0,724206 29,2533
0,152 0,379467 0,555649 21,8740 0,625829 30,5873
0,172 0,299189 0,464200 20,4870 0,534052 29,1594
0,192 0,252008 0,385447 16,5671 0,453315 24,9933
0,212 0,197263 0,319879 15,2235 0,384470 23,2427
0,232 0,154921 0,266081 13,8011 0,326477 21,2995
0,252 0,094257 0,221929 15,8511 0,277494 22,7498
0,272 0,088093 0,185259 12,0637 0,235510 18,3025
0,292 0,066151 0,154059 10,9143 0,198524 16,4348
0,312 0,049076 0,126628 9,62849 0,163135 14,1611
0,332 0,045745 0,101853 6,96612 0,133156 10,8526
Média 13,9978 Média 20,2317




