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RESUMO

Neste trabalho apresenta-se um estudo numérico de uma chama difusiva. Os re-
sultados numéricos sao validados com resultados analiticos e experimentais disponiveis
na literatura. Com o intuito de obter uma solucao de modo simples e com baixo
esforgo computacional, adotamos o método de diferencas finitas com um sistema
nao oscilatorio do tipo TVD (Total Variational Diminishing) baseado na formulacao
incompressivel das equacoes reativas de Navier- Stokes, considerando-se um dominio
retangular e condigoes de contornos dos tipos Dirichlet e Neumann. Para a com-
paracao dos resultados foram apresentadas a fracao de mistura (combustivel-ar),
fragbes maéssicas dos reagentes (combustivel, oxigénio), fragoes méssicas dos produ-

tos (diéxido de carbono e vapor d “dgua) e temperatura.
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ABSTRACT

This work presents a numerical study of a diffusive flame. The numerical results
are validated with analytic values and experimental data found in the literature.
In order to obtain a simple and with low computational cost solution, the finite
difference based on a non oscillatory TVD, Total Variation Diminishing, scheme
with the incompressible formulation, for the reacting Navier-Stokes equations, is
solved in a rectangular domain with Dirichlet and Neumann boundary conditions.
To compare the results, the mixture fraction, the mass fractions of reactants and

products and the temperature are shown.



1 INTRODUCAO

A combustao é uma das mais velhas tecnologias da humanidade; tem sido
provavelmente usada por mais de um milhao de anos. Nos dias atuais 90% da energia
utilizada no mundo provém da combustao. Por este motivo o estudo nesta area é
realmente importante [51]. Um olhar rdapido a nossa volta mostra a importancia da
combustao na vida didria. A combustao é utilizada para produzir energia elétrica,
para a energia que aciona os meios de transporte, nas industrias de producao de
energia, na propulsao de jatos e foguetes, em sistemas de prevencao contra incéndios,

no controle de poluentes e no processamento de materiais.

Além dos beneficios a combustao gera efeitos nocivos principalmente na emissao
de poluentes para a atmosfera. Importa por isso conhecer os processos de combustao
por dois motivos fundamentais de ordem pratica: obtencao de processos de elevada
eficiéncia energética e economica e saber controlar a combustao de modo a minimizar
os efeitos negativos das emissoes de poluentes no ambiente. Ha ainda outros motivos
para estudar a combustao como o desafio intelectual que esta ciéncia proporciona por
integrar todas as ciéncias térmicas e a quimica e trazeé-las para o campo da pratica.
A combustao é um fenomeno complexo, porque depende de muitas varidveis fisicas,

agregando conceitos da Mecanica de Fluidos, Termodinamica e Quimica [47].

As chamas difusivas sao usadas em industrias de queimadores a dleo e a gas,
motores a diesel e na maioria das turbinas a gas devido a facilidade com que tais
chamas podem ser controladas e podem ser aplicadas na maioria dos sistemas
de combustao [26]. Uma vez iniciadas, elas tendem a permanecer ancoradas ao
queimador sob as mais variadas circunstancias, estabilizando-se naturalmente na
camada cisalhante entre o combustivel e o oxidante por nao poderem se propa-
gar de um lado para o outro, enquanto que as pré-misturadas tém sua velocidade

de propagagao caracteristica e, quando se alimentam da mistura fresca (gases nao



queimados), elas tendem a se propagar para dentro do tubo (queimador) ou apagar.
Para iniciar uma chama difusiva algum tipo de agente ignitor, uma faisca elétrica

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

A queima em chamas sem pré-mistura é um fenémeno de combustao controlado
por difusao, escoamento e outros processos fisicos da mistura. Gradientes de espécies
e de temperatura aparecem na regiao causando condugao de calor e difusao de

espécies para regides de temperatura e concentragbes mais baixas [31].

Simulacoes numéricas sao uma das principais ferramentas para analisar, e con-
sequentemente otimizar processos de combustao. Infelizmente, a alta complexidade
dos tipos de chamas usados em combustao industrial ultrapassam até mesmo as
mais modernas instalagoes computacionais, onde se deseja fazer simulacoes envol-
vendo reacgoes quimicas para altos nimeros de Reynolds. Na simulagao do processo
de combustao varias escalas de tempo e comprimento dever ser levados em conta,
estas escalas estao relacionadas ao tempo, comprimento, velocidade, energia, en-
tre outros [24]. Cientistas desenvolveram vérios métodos para diminuir as elevadas
exigéncias de transformacao para simular a combustao turbulenta. Uma das formas
mais eficazes consiste na modelagem de uma complexa chama turbulenta como um
conjunto de pequenas escalas de chamas laminares. Esta técnica é conhecida sob
o nome de "flamelet”, inicialmente introduzida por Williams [52] e ap6s melhorada

por Liew et al. [30] , conforme Peters [37].

Na maioria dos mecanismos praticos de combustao o escoamento é turbulento.
A adicao de combustao a turbuléncia aumenta a complexidade e abre novos cam-
pos de investigacao [32]. A aceleracdo do processo de combustao e de troca de
calor, além de aumentar em muito a taxa de difusdo de um escoamento [34], é uma
das implicagoes da turbuléncia. Do ponto de vista de aplicagoes, esta é, talvez,
a caracteristica mais importante da turbuléncia. O que distingue um escoamento
turbulento de um laminar é a rapida mistura dos elementos de fluido. No experi-

mento de Osborne Reynolds [27] a injegdo de corante em um escoamento de dgua



em um duto circular, observaram-se diferentes regimes no escoamento iniciando pelo
laminar, onde as camadas de fluidos deslocaram-se umas sobre as outras como se
fossem laminas. Com o aumento da velocidade aumentam-se as instabilidades no
escoamento, até que o corante se mistura totalmente com a agua. E este movimento
que causa a mistura, o responsavel pela transferéncia de quantidade de movimento e
de massa, na direcao transversal do escoamento. Reynolds mostrou que a transigao
laminar - turbulento era caracterizada com o entao denominado hoje, nimero de
Reynolds, mas que dependeria também das condicoes de entrada e rugosidade do
tubo por onde passa o escoamento e também dos ruidos ou vibragoes do ambiente

as quais o tubo estd sujeito [34].

As chamas a baixo ou Reynolds moderado serao o foco deste trabalho, pois
elas sao de grande importancia para um bom entendimento no estudo das chamas

turbulentas.

1.1 Objetivo do trabalho

O objetivo deste trabalho consiste em simular numericamente uma chama di-
fusiva, através da solucao das equacoes reativas de Navier-Stokes, que represen-
tam o escoamento de combustivel e ar. A simulagao computacional considera um
plano bidimensional e os resultados obtidos numericamente sao comparados com
uma solucao analitica e com dados experimentais disponiveis com a finalidade de

validar a mesma.

1.2 Justificativas

Apesar da existéncia de algumas fontes de energia alternativas, a queima de
uma variedade de combustiveis é o meio mais utilizado de producgao de energia na

atualidade, e ainda sera por muitos anos. Devido a tais importancias, pesquisadores



buscam um entendimento mais detalhado de sistemas envolvendo misturas, dinamica
de fluidos e reacoes quimicas nos processos de combustao, havendo a necessidade
crescente de técnicas mais sofisticadas de diagnésticos. A andlise assintotica de uma

chama laminar tem grande interesse especialmente para chamas turbulentas.

Estes conceitos nao sao novos, estes estudos e aplicagoes vém crescendo e
aperfeigoando-se durante as duas ultimas décadas [37, 36]. Chamas turbulentas sao
de maior interesse nas aplicagoes, mas a sua estrutura utiliza conceitos de chamas
laminares; em suma, um bom conhecimento dos conceitos de chamas laminares serve

de suporte para entender problemas mais complexos.

Trabalharemos com uma chama difusiva na qual um combustivel gasoso e
o ar misturam-se a nivel molecular na regiao de combustao, ou seja, na zona de
reacao. Alguns autores vém fornecendo solucgoes analiticas com existéncia de com-
provacao experimental, e o objetivo de nosso trabalho é reproduzir numericamente
estes resultados; assim, estudaremos sistemas de equacoes (baseadas nas equagoes
de Navier-Stokes), onde a solucdo deste sistema de equagoes serd aproximada pelo
método de diferencas finitas. Finalmente, os resultados da simulagao serao validados
com a solugao analitica e dados experimentais, visando obter um melhor entendi-
mento da complexidade envolvida em chamas difusivas. Nos proximos capitulos os
mecanismos necessarios para a simulagao de uma chama difusiva e sua validagao

serao discutidos detalhadamente.

1.3 Descricao dos préximos capitulos

No capitulo 2 serd apresentada uma breve abordagem sobre a estrutura de
uma chama, a classificacao das chamas com relagao ao regime de mistura e suas
principais caracteristicas. O conceito de camada limite é admitido como valido

para a simula¢ao numérica [35]. As hipdteses necessédrias para o desenvolvimento da



chama difusiva serao fatores importantes neste capitulo para o desenvolvimento da

simulagao numérica.

No capitulo 3 sera apresentada uma descricao detalhada da formulagao no
processo de combustao: fracao de massa, conservacao da energia, temperatura e
fracao de mistura e por fim chega-se nas equagoes governantes que sao descritas
pelas equagoes reativas de Navier-Stokes (continuidade, quantidade de movimento

e fracao de mistura).

O capitulo 4 inicia com as formulagoes analiticas para a velociade e fracao
de mistura partindo das equagoes de Navier-Stokes. Logo apds as equagoes gover-
nantes sao discretizadas por diferencas finitas com um tipo de malha apropriada e
o algoritimo que produz a solugao numeérica é descrito. Na simulacao numérica das
equagoes de Navier-Stokes para escoamentos incompressiveis ¢ utilizado um esquema
nao oscilatério do tipo TVD (Total Variational Diminishing) afim de obtermos re-

sultados numéricos mais apurrados para os termos advectivos.

No capitulo 5 os resultados sao apresentados em graficos com suas principais
caracteristicas comparadas com resultados analiticos e experimentais disponibiliza-
dos pela Sandia National Laboratories [50]. Dois casos sao estudados neste trabalho,
um jato de propano e a Chama Sandia C, onde sao obtidos e analizados os perfis de

velocidade e fracao de mistura ao longo da chama.

No capitulo 6 apresentam-se as principais conclusoes desta dissertacao e tracam-

se alguns objetivos para trabalhos futuros.



2 ESTRUTURA DE UMA CHAMA

A teoria da combustao representa uma grande gama de fenomenos naturais
que podem ser deduzidos via alguns principios fundamentais [5]. Os modelos de
combustao podem se tornar muito complexos; como por exemplo o mecanismo de
reagdo do iso-octano (principal componente de gasolina) inclui 3.600 reagoes ele-
mentares entre 860 espécies quimicas. O mecanismo do metano contém mais de 300
reacoes elementares e mais de 30 espécies [10]. Teoricamente, para cada reacao seria
necessario resolver uma equacao diferencial. Desta forma, mecanismos de reagao

simplificados sdo normalmente utilizados [29].

g —

combustivel -

gT‘rf\ T e

Figura 2.1: Chama difusiva laminar

Normalmente, a velocidade do jato é tao grande que este torna-se turbulento e
a mistura turbulenta determina o escoamento [11]. Desejamos obter uma solugédo via
similaridade para um jato circular a partir da fenda de um queimador. A figura 2.1
ilustra uma chama difusiva. O jato emitido de uma pequena fenda dentro de uma
parede arrasta o fluido que o circunda. Tanto a velocidade como a fragao de mistura
de combustivel e oxidante decrescem conforme aumenta a distancia em relacao ao
ponto de injec¢ao [23]. A camada limite que se desenvolve na parede é negligenciada
por simplicidade. Entao, o fluido carregado dirige-se também na direcao normal do

jato, conforme a distancia axial aumenta.



Na figura 2.1 observa-se como a propagacao do jato lancado livremente num
ambiente, apos deixar o bocal, produz uma mistura com o ar que esta em repouso
na vizinhanca do jato, sofrendo a acao das forcas de atrito interno e o fluido que
o circunda. A largura desta regido inicial de mistura cresce continuamente, e a ve-
locidade longitudinal do jato na linha de centro nao é afetada pela mistura, sendo
praticamente igual a velocidade de saida do jato no centro. Esta zona de desenvolvi-
mento inicial do jato é denominada de ntcleo potencial conforme mostra a figura
2.2. Apés esta regiao, o espalhamento radial do fluido é maior e a velocidade longitu-
dinal do jato cai fortemente conforme aumenta a sua distancia do bocal. Isto ocorre
devido ao aumento da transferéncia de quantidade de movimento com o fluido que
é posto em movimento. A pressao permanece praticamente constante no jato e no

meio circundante [41].

ntcleo potencial

Figura 2.2: Ntcleo potencial de uma chama

2.1 Conceito de camada limite

O conceito de camada limite foi introduzido por Ludwig Prandtl em 1904 [23].
A partir de evidéncias experimentais Prandtl observou que, para um nimero de
Reynolds suficientemente elevado, os efeitos viscosos em um escoamento sobre uma

superficie ficam confinados a uma fina regiao proxima a esta superficie.

O fluxo do jato em um orificio é um exemplo do movimento onde é possivel

a aplicacao da teoria de camada limite. Problemas envolvendo jatos que emergem



ao longo de um fenda estreita e misturam-se com um fluido foram resolvidos por H.
Schilichting [46] e W. Bickley [3]. No presente trabalho vamos desenvolver analitica-
mente o caso laminar; o turbulento pode ser analisado matematicamente de forma

semelhante, considerando a viscosidade turbulenta.

O jato emergindo traz consigo algumas das imediacoes do fluido que estava
originalmente em repouso, devido ao atrito desenvolvido em seu contorno. O resul-

tado qualitativo das linhas de corrente é mostrado na figura 2.3

¥
=

cormbustivel =

=

Ldiidi

ﬁ T

Figura 2.3: Jato livre laminar bidimensional

Uma chama difusiva ideal consiste de uma zona de reagao exotérmica infini-
tamente pequena que separa o fluxo de combustivel a partir do fluxo oxidante, isto
é, em chamas difusivas ideais o combustivel e o oxidante sao separados por uma

interface.

Esta difusao da chama na zona de reagao ocorre devido aos gradientes que sao
fortemente regulados pelo fluxo e pela mistura. Devido a difusao, fluxo, mistura
e transferéncia de calor desempenham um papel importante e o estudo de chamas
difusivas logicamente envolve estudos de camada limite, e de transferéncia de calor

€ massa.



Neste trabalho assume-se que a hipdtese de camada limite seja valida e a
pressao seja aproximadamente constante [35]. Nds denotamos por x a coordenada
no eixo central do jato e y como a coordenada normal a este. As componentes da
velocidade sao representadas por u (velocidade na diregao de x) e v (velociade na

direcdo de y).

2.2 Tipos de chamas

A estrutura e as propriedades de uma chama dependem do tipo de mistura
entre o combustivel e o oxidante. Quanto ao tipo de mistura as chamas podem ser
divididas em duas classes [20]: chamas do tipo pré-misturadas, nas quais o com-
bustivel gasoso e o ar sao misturados antes da ignicao, e chamas sem pré-mistura,
nas quais o combustivel gasoso e o ar encontram-se no instante da combustao, ou
seja, na zona de reacao. A esta segunda classe de chamas os autores Burke e Schu-
mann tém aplicado o termo ”Chamas Difusivas” fornecendo uma solugao analitica
com existéncia de comprovagao experimental [7]. Burke e Schumann estabeleceram,
em 1928, um modelo de chama sem pré-mistura baseado na hipdtese de que o tempo
de mistura é muito pequeno, o que implica em uma cinética muito rapida e uma

espessura de chama muito fina.

Uma chama difusiva pode ser dividida em uma regiao contendo combustivel
e uma outra regiao com oxidante; a frente de chama é justamente onde os dois se
encontram e reagem com taxa estequiométrica. Exemplos de chamas de difusao sao:
"flares”de pocos de petréleo, velas, queima de gotas e sprays, queima de vapores
de combustivel, camadas cisalhantes reativas, interagoes entre vértices e chamas,
chamas de contra-fluxo, dentre outras [27, 35]. Diferente das chamas pré-misturadas,
as chamas difusivas nao possuem uma velocidade caracteristica (uniforme) de queima

estabelecida.
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No estudo de chamas difusivas tem-se normalmente interesse na sua estrutura
interna, nas suas taxas de energia liberada, nas taxas de transporte de combustivel
e do oxidante na regiao cisalhante (taxa de queima) e nas condigoes necessérias para
sua existéncia e extingao [35]. As taxas de transporte de combustivel / oxidante
acontecem de modo que os reagentes difundem-se das regides de alta concentragao
para a regiao da chama, onde desaparecem devido as reagoes, diminuindo assim
suas concentragoes, enquanto que os produtos difundem-se para fora e para dentro
da chama onde possuem baixa concentracao. A queima em chamas sem pré-mistura
¢ um fenomeno de combustao controlado por difusdao, escoamento e outros pro-
cessos fisicos da mistura. Gradientes de espécies e de temperatura aparecem na
distribuicao espacial causando conducao de calor e difusao de espécies para regioes

de temperatura e concentragoes mais baixas [27].

Entre os diversos modelos de chama laminar, o baseado na formulacao assintotica
apresentado por Zel’dovich [53] tem uma abordagem simplificada e de facil com-
preensao dos principais mecanismos fisicos que influenciam na sua propagacao e na
sua estrutura. Esta formulacao considera que a reacao é simplificada na forma de

uma Unica reacao global, irreversivel, espressa por

Combustivel + Oxidante — Produtos + Calor. (2.1)

Chamas laminares sao caracterizadas por baixo nimero de Reynolds e tipi-
camente baixo fluxo de quantidade de movimento; conseqiientemente, os efeitos de

flutuagao sdo tipicamente importantes [8].

Algumas hipdteses sao necessarias para o desenvolvimento deste modelo, para

uma chama laminar:
e A pressao é constante;

e A reagao global dada na equagao (2.1) permite supor que o nimero de moles

nao varia durante a reacgao;
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e O calor especifico C,, pode ser considerado constante

e A chama é bidimensional e estacionaria;

e Os efeitos de tranferéncia de calor e forcas externas sao negligenciaveis;
e A difusao causada por gradientes de pressao é desprezivel;

e O gas é uma mistura binaria no qual ocorre a reacao unimolecular Reagente —

Produto.

As chamas difusivas sao estabelecidas por algum processo de ignicao local
na camada limite livre entre o combustivel e oxidante, nao tendo velocidade de
propagacao e limite de flamabilidade bem definidos. A principal caracteristica de
uma chama nao pré-misturada é sua forma e particularmente sua altura/comprimento.
O comprimento da chama indica o quao eficientemente o ar esta sendo arrastado
para a chama: quanto maior a quantidade de ar arrastado mais cedo o combustivel
é consumido. Em geral, o comprimento da chama é apresentado na forma adimen-
sionalizada (usualmente com o diametro do queimador) uma vez que isto facilita ndo
s6 a comparacao de resultados de varios autores como também o estabelecimento

de correlagoes para estas grandezas.
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3 FORMULACAO

3.1 Algumas relacoes

Em muitos fornos industriais, combustores e dispositivos de propulsao, é necessério
prever a forma e a estrutura da chama resultante da injecao de combustivel gasoso
em uma atmosfera oxidante. A fim de alcancar uma boa capacidade preditiva, uma

chama laminar difusiva deve ser modelada [49].

Neste trabalho, vamos considerar inicialmente um jato laminar horizontal a
baixo nimero de Mach, mas rapidas taxas de reagao quimica; vamos assumir que
as condicoes de camada limite sejam validas, que a pressao seja aproximadamente
constante e que os efeitos de flutuagao sejam despreziveis. Sob estas condigoes, a

descricao da formulacao da chama é mostrada a seguir.

Em geral, a estrutura de chamas nao pré-misturadas sao descritas por um
escalar conservativo, que é quimicamente independe (nao-reagente). Esta varidvel é
chamada de fragao de mistura (Z) [38, 28]. Z é um escalar conservativo que calcula
o nivel de mistura entre o oxigénio e o combustivel que muda devido a difusao e
convecgao, mas nao reagem. E conveniente que Z esteja numa escala de 0 a 1.
Esta definigao de fracao de mistura variavel nao estd diretamente relacionada com
qualquer combinagao de escalares reativos, mas definida a partir de uma equacao de
conservagao com um coeficiente arbitrario de difusdo e condigoes de fronteira [39]

adequadas.
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3.1.1 Relacao fracao de massa e da mistura

A massa m; de todas as moléculas das espécies i estd relacionada com o niimero
de moles por

onde W; é o massa molecular da espécie i e n; € o niimero de moles.

A massa total para todas as espécies na mistura é

m = Zm@ (3.2)

A fracao molar é uma maneira de representar a concentracao das intimeras espécies
quimicas presentes na mistura. Para cada componente ¢, a fracao molar X; é o
nimero de moles n; dividido pelo niimero de moles do sistema, n.

X, =2 (3.3)

N
A fracao de massa da espécie i é representada pela razao de sua massa com a massa
total do sistema.

Yi=—, i=12 ..n (3.4)

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

Wi
Y, = —=X; 3.5
ad (35
e a fragao de massa dos elementos

i=1
com a fracao de massa do elemento j representada por

m; " a; ;WiY; Wi —
Z;=— = SR = a; ;i X; j=1,2..n. 3.7
J m Zzl: m W zzl: 5] ( )
A estequiometria descreve a producao molar e o consumo de cada espécie. A variagao

do nimero de moles da espécie i para a espécie 1 é

dn; _ dm (3.8)

v 151
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Com a equacao 3.1 a relagao entre as massas parciais torna-se:

dmi . dml
v Wi B V1W1.

(3.9)

Visto que a massa total para o sistema ¢é independe da reagao quimica (embora o

numero de moles dependa da reagao), a relagao entre as fragdes de massa é

dy; dY;
= ) 3.10
I/iI/VZ' I/1W1 ( )

A mistura ar-combustivel é chamada estequiométrica se a relacao combustivel-
oxigeénio é tal que ambos sao completamente consumidos formando CO, e HyO. Por
exemplo, a reacao global que descreve a combustao de um hidrocarboneto C,, H,
(subscrito F') é

VpCnHy 4 5,03 — V(0,002 + v, o HyO (3.11)

onde os coeficientes estequiométricos sao

n
! _ /! _

r_ r
vp =1, Vo, =m+ 5

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

queimada seja igual a relagao dos coeficientes estequimétricos.

/
nO2,u VOZ
—| = =2 (3.13)
nF»/U‘ st UF
ou em termos de fracao de massa
/
You,| _vo,Wo. _ (3.14)
Yeulgy VWE

onde v é chamado de razao de massa estequiométrica.

Integrando a equagao (3.10), substituindo i = O5 e 1 = F entre o estado inicial

nao queimado (subscrito u) e algum estado posterior, temos as seguintes relagoes:

/02 _dYo, :/F e (3.15)
Og,u V/OQWOQ F,’U, V%'WF7 '
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logo,
Y02 — YOQ,u = V(YF - YF,u)- (316)

A fracao de massa local Yp, do combustivel nao queimado é uma fragao do

combustivel original; logo

Ypu=Ypr 12 (3.17)

onde Yr; representa a fracao de massa da corrente do combustivel; similarmente

temos que (1 — Z) representa a fragao de massa de oxigénio
Yo,u = YO2,2<1 - Z) (318>
onde Yp, o corresponde a fracdo de massa na corrente de oxigénio (néo misturado).

Introduzindo (3.17) e (3.18) em (3.16) obtemos a fragdo de mistura

I/YF — Y02 + YOQ’z

7 —
vYp1+ Yo,

(3.19)

Na mistura estequiométrica, Yp,, = 0 e Yr, = 0; logo pela relagao (3.16) temos
Yo, = vYr que substituindo na equagao (3.58) obtemos a fragdo de mistura este-
quiométrica

ﬂ} - (3.20)

2ot = {1 * Yo, 2
Se Z < Zg (Zg é afracao de mistura estequiométrica), tem-se pouco combustivel e a
mistura é chamada de pobre. Entao, a combustao termina com todo o combustivel
consumido, Yz, = 0 na queima gasosa (suscrevemos b). O restante da fracao de

massa do oxigénio na queima ¢é calculado de (3.58) onde Yry, = 0. Temos, entao

A
Yo,0 = Y0, (1 — ) Z < Zg. (3.21)

st

Similarmente se Z > Z,; tem-se uma mistura rica e a combustao termina com todo

o oxigenio consumido, Yy, ; = 0, conduzindo a

Z — Z,
Yip =Y ——2 2> Zy. (3.22)
’ I 1 _ Zst
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Para os hidrocarbonetos considerados, os elementos de fracao de massa resultantes

na queima da mistura sao

WeYra,
T = 7 3.3
c=mie (3.23)
WyYra
Ty = ’ 3.24
H=ny (3.24)
Zo = Yo, (3.25)

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

estes tornam-se:

W, W,
ZC = ijYF,b + WCCOQ YCOg,b (326)
1% %%
ZH = nWZYF’b + WHIjO YHgO,b (327)
Wo Wo Wo
Zo=2—Y, 2——Y, Y, . 3.28
0 = 2y You + Weo, Ycoz0 + Wios =0 (3.28)
Isto produz com (3.17) e Yp, = 0 para Z < Zg:
A
Yoo, = YCOg,stZ_St
Z
Y00 = YHQO,stZ_ (3.29)
st
e para 4 > Zg:
1-Z7
Yoo, = YCOQ,stl_—ZSt
1-Z7
Y, = Yo 3.30
H>0,b H>O0, tl _ Zst ( )
onde
W,
YCOQ,St — YF,IZsth002 (331)
F
W,
Yitsout = Vi Zoon 20 (3.32)

2Wp
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3.1.2 Relacao entalpia e temperatura

A primeira lei da termodinamica descreve o balango entre diferentes formas de

energia e com isso define-se a energia interna.
dU + pdV =dH — Vdp = dq + dwg. (3.33)

onde dq é a transferéncia de calor na parte circundante, dwg é o trabalho realizado
pelo atrito, dU ¢ a variacao da energia interna e pdV é o trabalho devido a variagao
volumétrica. A entalpia especifica H estd associada a energia interna especifica U
por

RT

H=U+pV =U + — 3.34
+p + 37 (3.34)

onde V = 1/p é o volume especifico.

Em um sistema de varios componentes quimicos, a energia interna especifica e
a entalpia especifica sao a soma do peso massico pela quantidade especifica de todas

as espécies.
U=> YU, H=) YH, (3.35)
i=1 i=1

Para um gés ideal a entalpia especifica parcial é relacionada com a energia interna

especifica pela relacao

RT
Hi: i e .
Ui+ 377 (3.36)

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

entalpia especifica é dada por

T
HZ' = Hi,?“ef + / CpidT. (337)

Tref
onde Cp; = Wicp € o calor especifico a pressao constante e H;,.; ¢ a entalpia de
referéncia na condicao da temperatura de referéncia 7,.¢. Esta temperatura pode ser
escolhida arbitrariamente; frequentemente 7.y = 0 ou T,y = 298.16 K sao usados.

A entalpia molar parcial torna-se [35]

H = W;H;. (3.38)
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Num sistema de varias espécies quimicas, o calor especifico a pressao constante na

mistura é
=Y Yicy. (3.39)
=1

As entalpias de referéncia dos produtos da combustao como o C'Oy e 0 HyO sao
tipicamente negativas. A dependéncia da temperatura de C); e H; pode ser calculada

pelos polinomios da NASA documentado em um artigo por A. Burcat, 1984 [6].

3.1.3 Relacao temperatura e fracao de mistura

Vamos considerar a primeira lei da termodinamica para um sistema adiabatico
(dg = 0) na condicao de pressao constante (dp = 0) e desconsiderar o trabalho
realizado pelo atrito (dwgr = 0). A equagao (3.33) com dH = 0, pode ser integrada

do estado nao queimado ao estado queimado, resultando
H,=H, (3.40)

ou
> YiuHiw =Y YiyHiy (3.41)
=1 =1

Com a dependéncia de temperatura e a entalpia especifica, a equagao (3.37) pode

ser escrita como

n

Ty Tu
> Vi = Yio)hiyes = / cppdT — / CpudT (3.42)
i=1

T’ref Tref
onde as capacidades de calor especifico sao as da mistura, sendo calculadas em

funcao da fracao de massa antes e depois da queima do gas, respectivamente por
n n
Cpb = Z YipCp, (T)7 Cpu = Z YiuCp, (T) (343)
i=1 i=1

Para uma reagao global de passo tnico o termo esquerdo de (3.42) é calculado

integrando (3.10); assim

(Y;,u - Yi,b)VFWF = (YF,u - YF,b)ViWi (3.44)
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tal que

= YFu YFb
Y;u - }/; h'L re VzW hz ,re 3.45

onde é conveniente a definicao de calor da combustao como

i=1 i=1

Esta quantidade varia pouco com a temperatura e é muitas vezes igual a

Qref = - Z ViHi,Tef (347)
=1

Por simplicidade, considere T;, = T, e assumimos c,; aproximadamente constante.
Para a combustao no ar, a contribuicao do nitrogénio ¢ dominante no calculo de ¢ .
A aproximacao do calor especifico da queima gasosa na mistura estequiométrica
é ¢, = 1.40kJ/kgK [40]. Assumindo ¢, constante e Q = Q,.s, a temperatura

adiabética da chama para uma mistura (Yz, = 0) é calculada por 3.42 e 3.45 com

vp = —Vj e resulta em
Y)
T,—T, = m (3.48)
cpVpWr
Para uma mistura rica, a relacao 3.44 deve ser substituida por
v;W;
Yiu —Yio = Yo, — Yoo p) ——— 3.49
iw = Yio = (Yo,u — Y0, ) o Vo, (3.49)
e similarmente para o consumo completo do oxigénio (Yo, = 0) obtém-se
Y
T,—T, = M (3.50)
CPVOQWOQ

As equagoes (3.48) e (3.50) podem ser expressas em termos da fragdo de mistura
pela introdugao de (3.17) e (3.18) e escrevendo a temperatura da mixtura antes da
queima por

TZ) =Ty — Z(Ty — T}) (3.51)

onde Ty é a temperatura da corrente de oxigénio e T} a temperatura na corrente

de combustivel. A equacdo (3.51) descreve a mistura das duas correntes com ¢,
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assumido como constante. As equagoes (3.48) e (3.50) resultam na forma

re Y
T.(Z) + Qlf—mi’lZ para Z < Zg
Ty(Z) = %VFYF
T (Z) + 29221 _ 7 7> 7,
2+ R0 -2) a7 2 2

(3.52)

A seguir apresenta-se as equacoes governantes de uma chama difusiva.

3.2 Equacoes governantes da hidrodindmica de uma chama

As equagoes de Navier-Stokes descrevem uma grande gama de fendmenos em
mecanica dos fluidos. No entanto, estas apresentam solugoes analiticas para apenas
alguns casos particulares, como problemas de escoamento de fluido sem considerar
a viscosidade, irrotacionais e isocdricas (escoamento potencial), problemas de es-
coamento viscoso em canais retilineos, etc [18]. E comum dizer que as equacoes de
Navier-Stokes resolvem quase a totalidade de problemas em Mecanica dos Fluidos, o
problema é resolver estas equacgoes. Dessa forma, a solucao dessas equacoes é obtida

em geral através de métodos numeéricos.

Iniciamos apresentando a forma integral da equagao da conservagao da massa,
que fisicamente indica que a vazao em massa para fora da superficie de controle
é igual ao decréscimo de massa no interior do volume de controle na unidade de
tempo, ou seja,

/SC pV.dA = 88 pdv. (3.53)

Aplicamos o teorema de Gauss para transformar o primeiro termo numa integral de

volume. Assim, a equacao (3 53) pode ser escrita como

V.(pV)dv —|— — pdv = / {V.(pV) + ?} dv = 0. (3.54)
v.e v.e v.e t

Como o volume de controle é arbitrario, o integrando deve ser nulo, de modo que

obtemos a forma diferencial da equacao da conservagao da massa

dp
E +V.(pV) =0, (3.55)
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onde V' é o campo de velocidade u e v, que para um fluido incompressivel torna-se

a equagcao da continuidade.

ou, 0
or Oy

Indicamos agora a equagao da quantidade de movimento ja aplicada sob a hipotese

—0. (3.56)

da chama poder ser representada pela teoria da camada limite. As equacoes da
quantidade de movimento ou de Navier-Stokes nada mais sao do que um balanco de

forcas sobre o volume de controle, resultando em

ou ou 0 ( 8u> op

P + pva—y = y pl/a—y ~ o (3.57)

A fracao de mistura é uma quantidade importante na teoria da combustao nao pré-
misturada uma vez que ela corresponde a um escalar que se conserva. A fracao de
mistura em qualquer estagio da combustao, depois de inserir as fragoes de massa do

combustivel e do oxidante, é dada por

0Z 0z 0 ( 0Z>

pum— + pva—y = a9 p i (3.58)

Observe que esta equacao nao apresenta termos fonte, facilitando também a sua

solugdo numérica [14].

No préximo capitulo apresentaremos o estudo analitico e numérico para a

modelagem das principais caracteristicas de uma chama difusiva.
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4 ESTUDO ANALITICO E NUMERICO

4.1 Solucoes analiticas para a velocidade e fracao de

mistura

Os escoamentos livres cisalhantes mais comumente estudados sao os jatos.
Assim, por livre, entende-se que o fluido escoa sem perturbacao nem confinamento

de paredes.

Na figura 2.1 observa-se como a propagacao do jato lancado livremente, apds
deixar o bocal do queimador, produz uma mistura com o ar em repouso da vizin-
hanca do jato, sofrendo a acao das forgas de atrito interno e com o fluido que o
circunda. A largura do jato cresce continuamente, e a velocidade longitudinal do
mesmo, na linha de centro, nao ¢é afetada pela mistura, sendo praticamente igual
a velocidade de saida do jato no centro. Esta zona de desenvolvimento inicial do
jato é denominada nicleo potencial [41]. Apds esta regiao, o espalhamento radial do
fluido é maior e a velocidade longitudinal do jato cai fortemente conforme aumenta
a sua distancia do orificio. Isto ocorre devido ao aumento da transferéncia de quan-
tidade de movimento com o fluido que é posto em movimento. A pressao permanece
praticamente constante no jato e no meio circundante [41]. As regides de mistura
existentes nos jatos livres produzem o denominado comprimento de mistura, dentro

do jato.

O decaimento da fragao de mistura pode ser comparado e obtido sem a presenca
da chama, uma vez que a espessura da chama de interesse é da ordem de 0, Imm.
Combinando a equagao do momento (3.57) com a continuidade (3.56) e integrando
de y =0 a y — oo, resulta
oo

o e I
— u dy + | puv =|pr— 4.1
or J, PUA e i 5 ) (4.1)
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com as condigoes de contorno u =0 e Ju/dy =0emy =occev =0e du/dy =0
em y = 0. Segue que a primeira integral indica que a quantidade de movimento do
jato é independente de x. Assumindo velocidade constante na saida do orificio com

meia largura b, a forga (quantidade de movimento) do jato torna-se

/ putdy = pough (4.2)
0

onde py é a massa especifica na corrente do combustivel. Adota-se uma hipotese
adequada para a distribuigao da velocidade u(x,y), isto é, considera-se que os perfis

de velocidade, como no caso de uma placa lisa, sao muito provavelmente semelhantes.

A continuidade é satisfeita pela funcao de corrente ¢ definida por

_ oy oY
pu = 3y o= (4.3)

Elimina-se a dependéncia de x e introduz-se a varidavel de simiralidade da forma
n ~ y/z™ [35]. Requerendo que a fungao corrente seja da forma ¢ ~ 2™ f(n), noés
necessitamos de duas condicoes para determinar n e m. Estas resultam do balanco
do momento (4.2) e do balango entre os termos difusivos e convectivos na equagao
(3.57):

2m—n =20 (4.4)

2m —2n—1=m —3m (4.5)
o que conduz a m = 1/3 e n = 2/3 [45]. Aproximando as escalas de comprimento e
de velocidade para a direcao do jato, tem-se:

l, = vy/ug, U, = U (4.6)

onde 1 € a viscosidade cinematica do jato na corrente de combustivel. As coorde-
nadas de similaridade ¢ e 77 e a fungao corrente adimensional f(n) podem ser escritas

CcOo1mo

1/3
_ 1 Y p _ 1 u Yy p
n= 3l11//3c2/3 fO p_ody -3 (I/ng) fO p_ody

(=z+a

(4.7)
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onde a é a distancia entre x = 0 e a origem do jato, e

_ Y _ Y
fn) = poC1/3u, 1,23 ~ po(VRugO) 3 (4.8)

A equacao (4.8) combinada com (4.3) resulta para as velocidades em

uzg(@?)UZNm (19)
o= - ”Cﬁﬂmvw—mﬂm. (4.10)

A transformagao de coordenadas (x,y) para n = n(z,y), ( = = + a da forma

0 _9Co Lo on 0
or 9z dC 8x877

o nd
dy  dyan

quando aplicada ao termo convectivo de (3.57) e usando (4.7) e (4.11) implica em

(4.11)

8@/} o 0u  Ondu azp on ou
y (8x o o an) oz <8y o (4.12)
OV OCdu | v o du 0o du _ @13)
Oy dxd¢ Oy dxdn Oxr dydn
LU Ou_0n000COu  ndvondu (000 | qou\mdu
Ploz TP 0y ~ ayanozac | dyondz oy \oxac  oxon)oyon
resultando em
ou Ou  On(OYou O du
Pior T Ty (an ac o an) (4.15)
Assim,
O _ o Puac) Ou_ 1 (ugw)"*
o1 ([ 1Viug 1/ ou 1 (ugw 1/ ,
=gm() o G=-5() ron @
1/3
o _ 1<U_02> 12 (4.18)
dy VoG Po
e substituindo (4.16), (4.17) e (4.18) em (4.15), obtemos
ou ou _ 1porouodn "
=5 g, U (4.19)
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Para o termo difusivo temos

O (), 0u\_ovo [ ou\ vl (0ndu (4.20)
oy P dy)  0Oyon P dy)  0Oyon P oyon )| '

Substituindo (4.16), (4.17) e (4.18) em (4.20), resulta em

0 ou 1 PoloUg 877 0 I
— | pr=— |== ——(C 4.21
8y<p 3y> 9 ¢ 8y<977( L 421)
onde C' é o parametro de Chapman-Rubesin dado por [35]
2
=2 (4.22)
Poto
Combinando as equagoes (4.19) e (4.21) obtém-se
1 Pololo 877 2 " 1 PololUo 877 d "
—— ! == 1= (¢ 4.23
1 (4.23)
resultando na forma conveniente da equagao para f(n)
P ff+(Cf) =0 (4.24)
com as condigoes de contorno f =0, f/ =0 paran = 0e f' = 0 para n — 00;
integrando a equagao (4.24), temos
f2 !/ /
ffr+cCf= <7) + <C’f’> =0 (4.25)
ou ainda
2
5O =K (4.26)
Substituindo F' = f/2y e £ = yn pode-se escrever
f)=F2y  — f'(n) =29*F'(€). (4.27)
Substituindo f na equagao (4.26) e assumindo que K = 2v% temos
F?+CF =1 (4.28)

onde a constante de integragao pode ser assumida igual a unidade. Logo, obtemos

dF
— =1-F? 4.2
C% (4.29)
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e integrando temos

/ - / " cug (4:30)

Por simplicidade assumimos que C' = 1 e a soluc¢ao da equacao (4.30) torna-se

1—e %
F=—— 4.31
14 e—2¢’ ( 3 )
ou
F =tanh(§), (4.32)
de forma que
F
%%{ =1 — tanh*¢ (4.33)
logo,
F
= 272(2—6 = 29%(1 — tanh?¢). (4.34)
Substituindo a equacao (4.34) em (4.9) obtemos a velocidade u em fungao de
Cen s
2 2 2
u= % (%) [1 — tanh?(yn)] (4.35)

e similarmente para a componente v da velocidade como

uz_4fmm(%m)”TUmeﬂ
3p ¢? 2vn

+ tanh®(yn) — 1 (4.36)

Para a fracado de mistura procede-se de forma semelhante as velocidades para

obter uma solugao analitica. Substituindo a equacao da velocidade (4.35) em (4.2)

resulta
0022U%V01/32 2\2 2
i 37 N (1 — tanh=§)"dy = pough. (4.37)
Como s
2
d

resulta que

4
/0 §73uouop0(1 — tanh?€)2d¢ = poulb. (4.39)
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Lembrando que

Fodr dF
£ = / 7 d¢ = Tt (4.40)
tem-se,
/O (1 —tanh?¢)?*d¢ = /O (1— F2)21 _fF2 = 3 (4.41)

e substituindo o resultado de (4.41) em (4.39) obtemos

3_9u06_9

T =5 st

(4.42)
onde R., é o niumero de Reynolds na saida do jato. A equacao para a fracao de
mistura pode ser semelhantemente obtida fazendo

o \ 3
Z:Oé(@) w (4.43)

com um coeficiente desconhecido a.. Nas equagoes (4.19) e (4.21), substituindo u

por Z obtemos

/!
flw+ fu' + (Sgw) = (4.44)
onde S, é o numero de Schimdt (S. = /D). Integrando a equagdo (4.44) obtemos
fw+ Sgw' =0. (4.45)

Combinando esta equagdo com a equagao (4.25) achamos uma relagao entre w

e [’ equivalente a

d, ., 14d
d—n(ln f) = E%(lw)' (4.46)

Integrando a equagao (4.46) com S, constante, temos

w = (f)%. (4.47)

Substituindo (4.47) em (4.43) para C' = 1 obtemos
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vo \ /3
7 = a(2y?)% <R) [1 — tanh?(yn)]%. (4.48)

Integrando a equagao (3.58) da fragdo de mistura e similarmente a equacao da
quantidade de movimento, descobrimos que a integral do fluxo de fracao de massa

¢ independente de x, ou seja,

/ puZdy = pougb. (4.49)
0

Se as equagoes (4.42) e (4.48) sao introduzidos em (4.49) temos

1
4
04(272)55/ (1— F?)%dF = 37 (4.50)
0
para o qual o coeficiente em (4.43) pode ser determinado para S. = 1. Obtemos

a = 1/3, que substituido em (4.48) resulta para Z em

9~2 1/3
7 = % (UL&) 1 — tanh?(yn)). (4.51)

Neste caso, o campo de fracao de mistura é proporcional ao campo de veloci-
dade conforme a relacgao

7 = (4.52)

4.2 Estudo numeérico

Apresentamos, no que segue, as configuragoes empregadas para a simulagao
numérica do escoamento de uma chama difusiva. Estas configuracoes foram es-
tudadas utilizando-se a metodologia de dinamica dos fluidos computacional, onde
foi utilizado um cédigo computacional escrito em FORTRAN 90. A implementagao
computacional consiste em chegar num resultado estacionario ap6s um certo niimero

de iteracoes.
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A figura 4.1 representa o fluxograma que descreve a segiiéncia de operacoes

légicas do algoritmo. As formulagoes matematicas utilizadas normalmente possuem

[ Inicio j

/ Leitura de dados /

Geragdo da Malha

Condigdes Iniciais

e de Contorno

Calculo iterativo

das Variaveis

Convergéncia

/ Analise dos Resultados /

)

Figura 4.1: Fluxograma do codigo desenvolvido

o formato diferencial, podendo ser descritas por variaveis com dominio no espago e

no tempo.

Para obter a solucao aproximada destas equacoes, é necessaria a utilizacao de
métodos de discretizacao, que consistem basicamente em tranformar as equacgoes
diferenciais em um sistema de equacoes algébricas, as quais podem ser entao resolvi-

das nos computadores. Seguem os tépicos necessarios para a simulagao numérica.



30

4.2.1 Adimensionalizacao das equagoes governantes

Geralmente a solucao dos problemas de interesse técnico em mecanica dos
fluidos requer tanto um desenvolvimento tedrico como resultados experimentais.
Através de um agrupamento de grandezas significativas em parametros adimen-
sionais é possivel reduzir o nimero de variaves presentes e tornar esse resultado
compacto (equagoes ou graficos) aplicdvel as situagoes semelhantes. Para descrever
as equagoes de balango (3.56), (3.57) e (3.58) na forma adimensional, definem-se as

varigveis:

* U * v * x * Yy
UOO’ UOO’ L? y L?

. D tUe . Y, . Z
=—, k=—""Y ' =—, Z'=—
P pooa * L 'y 4k YOO7 Zoo

onde L é a escala de comprimento, U, a escala de velocidade nas direcoes z e y, Y
é a escala de fracao de massa e Z, é a escala de fracao de mistura. Assim obtemos

as equacoes de interesse na forma adimensional.

Para a equacao da Continuidade, resulta

ou*  ov*
=0. 4.53
ox* + oy* ( )

Para a equacao de conservacao da Quantidade de Movimento obtém-se

O(u*Us) O(uUs) 0 (uUs)
Vo) ——= “Uso = 4.54
W) TV T D) .
Lou* Lou* v O*u*
Sl + o~ LU Py (4.55)
Definindo o nimero de Reynolds por:
Re = U°°L. (4.56)

14
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O nimero de Reynolds é um parametro adimensional fundamental na defini¢ao
de escoamentos. O nuimero de Reynolds pode ser interpretado como a razao das
forcas de inércia, que sao responsaveis pelo movimento do fluido, e as forgas viscosas,

que sdo responsaveis pela dissipagao devido a viscosidade molecular [46].

Para a equacao da quantidade de movimento chega-se a

ou* ov* 1 *u*
* * = ——. 4.57
Y o v dy*  Re 0%y* (4.57)

Para a fracao de mistura resulta

NZ*Zy) (2% Z ) 0*(Z* Zso)
o) " “Z oo = 4.58
W2 Sy Ty = P (4.58)
0z* oz D 0*z*
¥ * = . 4.59
Y o v oy*  LU* Oy* ( )
Definindo o nimero de Schmidt, por
v
com a relagao
D v D 1
— i 4.61
LU* LU*v  ReSg, (4.61)
obtemos a equacao na forma adimencional da fracao de mistura
zZ* z* 1 27*
u*a + v*a 0 (4.62)

Ox* Oy* - ReSe, 0%y*

Neste trabalho, a viscosidade é corrigida em funcao do aumento da temper-
T 3/
Lo (-) : (4.63)
o Ty

onde o subindice ”0” indica a condi¢ao de referencial inicial.

tatura conforme
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4.2.2 Obtencao da malha computacional apropriada

Solucoes analiticas envolvem expressoes tais que as variaveis dependentes sao
conhecidas em qualquer ponto do dominio. Solugoes numéricas tém respostas so-
mente em alguns pontos do dominio. Esse conjunto de pontos é conhecido como
malha computacional. Por mais fina que uma malha seja, sempre sera formada por
alguns pontos, diferentemente das solugoes analiticas que sao validas em todos os

pontos do dominio.

O primeiro passo para a resolucao de problemas utilizando o método de diferencas
finitas ¢ a discretizacao do dominio onde a equagao serd definida. Dessa forma,
define-se uma malha sobre a qual serd calculada a solu¢ao aproximada. Fortuna [19]
descreve que uma boa solucao numérica depende de uma malha de boa qualidade,
isto é, que seja refinada em regioes nas quais os gradientes das variaveis dependentes

sao elevados, por exemplo.

O método de diferencgas finitas apresenta facilidade de formulagao, para malha
do tipo estruturada, providenciando solugoes discretas [9]. Malhas consideradas
Otimas geralmente sao nao uniformes, isto é, refinada onde hd mudanga brusca
da propriedade e relativamente grossa onde nao ha mudanca significativa. Geral-
mente leva-se mais que 50% do tempo (tempo total de modelagem do problema) na

definicao da geometria e na obtencao da malha adequada ao problema.

O dominio computacional foi definido usando como base o trabalho de Peters
[38], onde o escoamento é assumido bi-dimensional e com simetria. Isto quer dizer
que a chama sera modelada como sendo de camada limite. As dimensoes do dominio
computacional nas dire¢oes longitudinal (z) e radial (y) sdo de 100.Dp e 10.Dp,
respectivamente, onde Dpg representa o diametro do bocal do queimador. A origem
do sistema de coordenadas foi situada no centro do jato do queimador, conforme
mostrado na figura 4.2. Os pontos da malha sao orientados pelos indices i, j, de

modo que ¢ representa a direcao z e j a direcao y. O dominio computacional foi
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representado por uma malha retangular nao homogénea, conforme mostra a figura

4.2.

-
Origem do sistema
(eixo de simetria)
0.0
I—— altura - y(i)
.
comprimento - x(i)

Figura 4.2: Dominio de estudo

4.2.3 Discretizagao das equacgoes governantes

O proposito de qualquer técnica de discretizacao é transformar as equacgoes
diferenciais parciais em um sistema de equacgoes algébricas correspondente, represen-
tando o balanco local das forcas envolvidas. Sob condicoes favoraveis, a solucao desse
sistema produz um conjunto de valores que estd associado a solucao das equagoes
originais em alguma regiao pré-estabelecida. No uso de técnicas numéricas de solugao
de equagdes diferenciais parciais (EDPs), o dominio €2 néo é tratado como continuo,
mas sim como um conjunto discreto e finito de pontos ou sub-dominios na qual
as variaveis de interesse sao calculadas, sendo que quanto maior for o seu nimero,
mais proxima da solugao exata sera a solucao aproximada. O conjunto discreto de
pontos ou subdominios constitui a malha. Esta é a idéia fundamental das técnicas
numéricas: a dimensao espacial é dividida em um conjunto discreto de pontos ou

células (malha) e o tempo é discretizado em pequenos intervalos [4].

Uma vez que o dominio deve estar discretizado, isto é, dividido em pontos ou
células, deve-se obter um conjunto de equagoes escritas em fungao dos valores das

variaveis em outros pontos da malha. Este procedimento resulta em um sistema
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de equacoes algébricas, geralmente lineares, que representam as EDPs no espaco

computacional.

A técnica de discretizacao para resolver o conjunto de EDPs que utilizaremos
neste trabalho é o método de diferencas finitas (MDF). No (MDF) as derivadas da
EDP sao aproximadas por diferencas, as quais sao obtidas utilizando-se de expansoes
em série de Taylor ao redor de pontos nodais distribuidos no dominio. Um esquema
nao oscilatério, do tipo TVD (Total Variational Diminishing), é introduzido a fim
de obtermos resultados numéricos mais acurados para a representacao dos termos

advectivos.

4.2.4 Esquemas em diferencas finitas

Um dos primeiros métodos numéricos desenvolvidos foi o de Diferencas Finitas,
sendo aplicado, até a atualidade, a uma extensa gama de problemas. Neste método,
utiliza-se uma malha sobre todo o dominio fisico, a qual contém determinados pontos
onde sao efetuadas as aproximagoes envolvidas. No Método de Diferencas Finitas
as derivadas existentes na equacao diferencial sao aproximadas utilizando-se uma
expansao truncada da série de Taylor. Assim, a equacao algébrica resultante de
tal aproximacao é expressa em termos dos valores da funcao incégnita em alguns
pontos especificos da malha utilizada, os pontos nodais. A vantagem na utilizagao
de esquemas envolvendo o Método de Diferencas Finitas consiste em tais esquemas
serem comparativamente economicos, em relacao a outros métodos numéricos, para a
montagem do sistema linear de equagoes algébricas resultante, devido a simplicidade
das operagoes envolvidas. Por este motivo, tais esquemas ainda sao largamente
utilizados atualmente, principalmente em aplicagoes em areas como a Mecanica dos

Fluidos, a qual requer a aplicacao de uma malha altamente refinada.

Infelizmente, a simulacao numérica de equagoes de transporte com termos

advectivos-difusivos-reativos muitas vezes enfrentam sérias dificuldades. Quase to-
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dos 0s métodos numéricos padroes produzem solugoes com excessivas oscilagoes.
Para eliminar as oscilagoes espirias, esquemas TVD (Total Variational Diminish-
ing) sao propostos. A propriedade TVD garante entao que a variacao total da

solugao de uma equagao nao cresga na diregao progressiva do tempo.

Considere as aproximagoes dadas por diferengas finitas de baixa (primeira) e

segunda ordem, respectivamente

o~ Wi — Wizt
Lo o T o) 4.64
ulv] Ax ( )

h ~ u1+17.7 — ui*l:j
T T 4.65
upy & B2 (4.65)

Desta forma, a aproximacao da derivada pode ser escrita como

ou\
(%)” o uij - ¢(ri)(u§7j — ufj) (4.66)
onde
. r; + |7“l|
o) = S (4.67)

e ¢(r;) é chamado de limitador de fluxo e r; é representado por

py = Sbi T Wim Ly (4.68)
Uit1,5 — Wiy
Analogamente, para a fracao de mistura temos
Zii— iy
gl o Zhj T 2Ly 4.6
" Az ( )
A A
h ~ 1+1,7 i—1,j
YN 4.70
Z’] 2Ax ( )
0z N
(%) =, o, - 22 )
0,
onde
olbi) = | .l (4.72)
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e b; é representado por
Zij = Zi-1j

bi - .
Zivrj = Zij

(4.73)

Para os termos de derivadas de segunda ordem temos a aproximagao em séries

de Taylor por:

(@%) e (4.74)
ij Yy
0*7Z Liiv1 — 20+ Z; i
(a_yg) =~ S A ’23+ - (4.75)
ij Yy

4.2.5 Condicoes iniciais e de contorno

As equagoes do modelo requerem condigoes subsidiarias e fisicamente apro-
priadas para definir problemas especificos. Essas condicoes, chamadas condigoes
iniciais e de fronteira, sao fundamentais para se obter uma solucao numérica de boa
qualidade. Para as condigoes iniciais do escoamento devemos conhecer, em t = 0, a
distribuicao espacial das variaveis dependentes. Para as condigoes de fronteira deve-
mos ter alguma informacao fisica, para todo tempo t, das varidveis dependentes no
contorno da regiao limitando o escoamento. Mais precisamente, as equagoes (3.56),
(3.57) e (3.58), implementadas adequadamente com um campo de velocidade ini-
cial em um dominio e uma condicao sobre a fronteira deste dominio, constituem
um Problema de Valor Inicial e de Fronteira (PVIF) bem posto, no sentido de

Hadamard.

As equagoes de camada limite bidimensional possuem natureza matematica
parabdlica constituindo-se, portanto em problemas de percurso/marcha numérica
na direcao do escoamento. Ou seja, uma vez impostas as condigoes iniciais em um

ponto, marcha-se numericamente a jusante deste ponto, na direcao do escoamento.

Formalmente, se 2 é um dominio limitado no R", n=2, 0f) é a fronteira limi-

tando €2, definimos as condigoes iniciais e de fronteiras nas seguintes formas:
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e Condigoes Iniciais (t = 0)
u;; =0.01, ©v;;=0.0, Z;;=10, paratodo (z;,y;) €
e Condicgoes de Contorno

uf;l = u;, vf;l = v, j, ny;l = Zf,j para todo (x;,y;) € 02 e t€]0,1]
onde u(i, j) é a velocidade na direcao x, v(i,j) a velocidade na diregao y, Z(7,j) a
fracao de mistura com ni o nimero de pontos na direcao i e nj nimero de pontos

da direcao j
4.2.6 Algoritmo de solucao via Gauss-Seidel

O algoritmo iterativo de solucao para o problema do escoamento incompressivel
foi implementado de maneira que as equacoes envolvidas sao resolvidas separada-
mente, apesar de serem acopladas, convergindo, apds um certo ntimero de iteragoes.
Para obter a solucao no estado estacionario, no presente trabalho, utilizou-se o
método de Gauss-Seidel. No entanto é possivel estabelecerem-se critérios e condig¢oes
suficientes para a convergéncia, que sao de aplicacao relativamente simples e facili-
tam a decisao prévia do método utilizado. Existem dois critérios de suficiéncia para a

convergéncia do Método de Gauss-Seidel, o de linhas e o de Sassenfeld (ver apéndice

A).

4.3 Algumas consideracoes sobre chamas laminares e

turbulentas
O propdsito aqui é apresentar a simulacao de uma chama difusiva tratando-a
laminar, embora na pratica uma chama quase nunca se comporta como laminar.

Apesar dos resultados experimentais destas chamas [50] serem complicados,

pelas altas intensidades de turbuléncia locais, seu estudo tedrico é relativamente
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simples, ja que o jato é axissimétrico e que aproximacoes de camada limite podem
ser aplicadas a sua camada cisalhante livre. Embora as solucoes teodricas sejam
confidveis para fins de comparacao, faremos algumas consideragoes necessarias para

que a comparagao seja valida.
Damkéhler [12] distinguiu dois modos de desenvolvimento de chama:

e Pequena escala, onde ocorre turbuléncia de alta intensidade e a relagao do

tamanho dos vortices com a espessura de chama é pequena.

e Grande escala, onde ha turbuléncia de baixa intensidade e a relagao do

tamanho dos vortices com a espessura de chama é grande.

O jato de Propano e a Chama C, apresentados neste trabalho, sao situacoes
turbulentas de grande escala e baixa intensidade, surgindo ondulagdes (em com-
paracdao com a chama laminar), mas as propriedades de tranporte se mantém as
mesmas. Ja que para velociade laminar de chama, Vy, a area da chama é pro-
porcional a velocidade do escoamento, espera-se que o aumento da area devido a

turbuléncia seja proporcional a velociade wu [21].

A hipdtese que a chama turbulenta consiste de varios elementos de chama
laminar é explicita em véarios estudos qualitativos de combustao turbulenta [12]. O
nimero de Damkéohler, por exemplo, compara as escalas de tempo turbulento (7;) e
de reacao quimica (7.):

Da = . (4.76)

Para valores muito superiores a unidade considera-se que a taxa de reacao
é rapida se comparada a taxa de escoamento turbulento [25]. No limite de altos
numeros de Damkdohler (Da >> 1), ha zona fina de reagao, distorcida e transportada
(por convecgao) pelo escoamento. Neste caso a estrutura interna da chama nao é
fortemente afetada pela turbuléncia que pode ser descrita como um elemento de

chama laminar chamado flamelet.
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O modelo flamelet baseia-se no conceito de que a reacao quimica é rapida
quando comparada ao tempo de transporte de espécies quimicas pelo escoamento,
podendo ser empregado em reagdes com alto nimero de Damkohler. Quando os
reagentes se misturam em escala molecular estes formam produtos instantanea-
mente. Este modelo assume que a taxa de reacao é diretamente proporcional ao
tempo necessario para que ocorra a mistura dos reagentes no nivel molecular. Em
escoamentos turbulentos o tempo caracteristico de reacao ¢ determinado princi-
palmente pelas propriedades das estruturas turbulentas, os vortices. O tempo de
mistura entre os componentes do escoamento é proporcional a razao entre a energia

cinética turbulenta k e a dissipagao da energia cinética turbulenta e [1].

Assumindo estas hipdteses podemos comparar os resultados numéricos para
uma chama laminar com chamas em regime turbulento de grande escala e de baixa

intensidade (Chama Sandia C).
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5 RESULTADOS

Determinar se uma solucao numérica tem credibilidade é de grande interesse
para projetistas e todos que sao afetados por decisoes baseadas em simulagoes. Uma
das desvantagens da simulacao numérica é a necessidade de verificagao e validacao do
modelo proposto. Usudrios e programadores enfrentam nos dias atuais uma questao
critica: o quanto se pode confiar na verificacao e validacao. Verificagao e validacao
de simulagdes computacionais sao métodos primdarios para construir e quantificar
esta confianca. Resumidamente, verificacao é a estimativa da precisao da solugao
para um modelo computacional por comparacao com solucoes conhecidas. Validagao
¢é a estimativa da precisao da simulacao computacional por comparagao com dados
experimentais. Na verificacao, a relagao entre a simulagao numérica com o mundo
real nao é essencial. Na validacao a relagao entre a simulagao e o mundo real (dados

experimentais) ¢ importante.
Neste capitulo apresenta-se a comparacao de trés resultados:
e Numérico desenvolvido pelo autor
e Solugao Analitica obtida por Peters [35]
e Dados Experimentais obtidos pela Sandia National Laboratories [50]

Os dados utilizados para avaliacao dos modelos computacionais (Jato de Propano
e Chama C) foram documentados pela International Workshop on Measurement and
Computation of Turbulent Nonpremized Flames [50]. Foram escolhidas estas chamas
por ser possivel a comparacao com resultados experimentais disponiveis na referida
conferéncia. A discusao e a andlise dos dados experimentais podem ser encontradas
nos trabalhos de Schefer et al. 1985, 1986 e 1987 [44, 42, 43|, Dibble et al. 1984
[16]. 1985 e 1987 [17, 15] e Gouldin et al. 1986 [22].
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De maneira classica, os resultados sao apresentados na forma de diagramas
de componentes adimensionais de velocidade no plano de simetria, os quais sao
normalizados pela velocidade média de saida do jato central, U,,. As distancias
sao normalizadas pelo diametro do bocal do queimador, Dg. Por simplicidade, s6
sao mostrados valores obtidos para o semi-eixo radial positivo. Deve-se lembrar
que as escalas nas figuras estao definidas apenas para efeitos de visualizagao, de
maneira que a altura apresenta-se maior que seu tamanho original em relacao ao

comprimento.

5.1 Comparacao das solucgoes analitica, numérica e

experimental para o jato de propano

O jato de propano utilizado para avaliacao dos modelos computacionais sai do
bico injetor do combustivel com um diametro interno de 0,526¢m [50]. Apresenta-
se a seguir as comparagoes (numérica, analitica e experimental) para as principais
caracteristicas deste jato. Nesta simulacao computacional utilizou-se uma malha de
110x50 pontos e o nimero de Reynolds baseado no diametro do bocal é de 1500.

Neste caso a chama nao é reativa.

Apresenta-se inicialmente a comparacao ao longo do eixo e depois mostra-se

as comparagoes para algumas secgoes radiais.

5.1.1 Comparagao das solugoes ao longo do eixo

Comecamos fazendo uma anélise do comportamento da fracao de mistura na
linha de centro do jato. Conforme mostra a figura 5.1, a fracao de mistura per-
manece praticamente constante ao longo da regiao do ntcleo potencial, que se es-
tende aproximadamente até 4 diametros a jusante da saida do jato; a partir deste

ponto observa-se um decréscimo da fracao de mistura, a medida que o jato se desen-
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Figura 5.1: Fracao de mistura ao longo da linha de centro para o jato de propano

volve, e isto ocorre devido a difusao. Isto ocorre por que o jato se mistura com fluido
oriundo do meio ambiente. A boa concordancia, mostrada na figura 5.1, indica que

os mecanismos de convecao e difusao estao sendo bem reproduzidos no modelo.

O comportamento da velocidade é semelhante ao da fracao de mistura, con-

forme [13, 27] indica a equagao (4.52).

5.1.2 Comparacao das solugoes nas seccgoes radiais

Neste item é apresentado o comportamento da fracao de mistura em funcao
da distancia radial normalizada pelo diametro do jato para valores de x/D = 4,
x/D =15, /D =30 e /D = 50. Em todos os casos, a fracao de mistura decresce
ao longo do raio; a medida que o fluido se afasta do bico injetor este decrécimo se
torna mais lento. Isto ocorre porque o combustivel esta sendo consumido a medida

que se mistura em razao estequiométrica com o ar. A figura 5.2 representa a fracao de
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Figura 5.2: Fragao de mistura ao longo do raio em x/D = 4 para o jato de propano

mistura ao longo do raio em z/D = 4. Esta comega com valor quase 1, ou seja, quase
100% de combustivel na mistura gasosa. As solu¢oes numéricas e experimentais
apresentam boa concordancia, ja a solugao analitica apresenta discrepancia em quase

todo o raio; esta discordancia se deve a dissipagao maior no modelo analitico.

Na posigao z/D = 15, conforme mostra a figura 5.3, a fracdo de mistura
proximo ao bico injetor apresenta melhor concordancia em relacao ao resultado em
x/D = 4, embora a malha seja mais refinada préximo ao inicio do jato, conforme
mostramos na figura 4.2. A fragao de mistura comeca com valor proximo a 0, 55, ou
seja 55% de combustivel na mistura gasosa, decresce mais lentamente ao longo do
raio; a maior discrepancia da solugao analitica ocorre préxima a posigao r/D = 1.
Observa-se que para chamas os resultados experimentais sao estatisticos e a faixa
de erro pode ser da ordem de 10%, ja que o processo de queima numa chama é

transiente [13].
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Figura 5.3: Fragao de mistura ao longo do raio em z/D = 15 para o jato de propano
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Figura 5.4: Fragao de mistura ao longo do raio em 2/D = 30 para o jato de propano
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Na figura 5.4 mostra-se a evolugao da fragdo de mistura na posigao axial z/D =
30. Nota-se que a solucao analitica e numérica tém boa concordancia; a fracao de
mistura comeca em aproximadamente 27% com um decrescimento mais lento que
nas posigoes anteriores (/D =4 e /D = 15). A discrepancia é mais acentuada
proximo a r/D = 2 pois, neste local, além da dissipacdo, a malha esta menos

refinada.

Por ultimo, a figura 5.5 mostra o comportamento da fracao de mistura radial
na posigao x/D = 50. E bom lembrar que um jato laminar geralmente se extingue
na posi¢ao proxima a x/D = 80. Em x/D = 50 a fracdo de mistura inicia em
14% e decresce; a partir de r/D = 2 ocorre uma maior discordancia em relagao as
posigoes estudadas anteriormente. Isto ocorre por esta posicao (x/D = 50) estar

mais afastada do bico injetor, onde o efeito da dissipagao viscosa torna-se maior.

0.16

experimental
analitico ——
014 numeérico —#—

Figura 5.5: Fragao de mistura ao longo do raio em x/D = 50 para o jato de propano

A seguir mostraremos os resultados da simulacgao para a chama Sandia C

(chama de metano/ar).
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5.2 Comparagao das solugoes analitica, numérica e

experimental para a chama Sandia C

A chama Sandia C é uma chama que consiste em um jato principal com uma
mistura de 25% de metano e 75% de ar. Os dados experimentais da chama C
provém de Sandia, 1997, em medidas multiscalares de chama piloto ar-metano [2]

estabilizada por um queimador desenvolvido por Masri [33].

Jato principal

Chama Pilot

Figura 5.6: Jato estabilizado por uma chama Pilot

A principal funcao do piloto é a de transferir a energia necessaria a ignicao
do combustivel principal, estabelecendo uma solucao de continuidade na corrente
gasosa principal, nao permitindo que o ar seja difundido para o seu interior na
regiao préxima ao queimador, o que caracterizaria uma zona de pré-mistura [48].
Esta chama piloto pode ser facilmente contabilizada, podendo ser negligenciada a
sua influéncia na composicao da chama na regiao onde os principais fenomenos de
extingao da chama ocorrem [33]. Sem a chama piloto, a chama principal apresentaria

uma regiao inicial de pré-mistura, de dificil modelagem.
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A seguir apresenta-se as comparagoes analiticas e numéricas com os dados

experimentais.

5.2.1 Comparagao dos resultados ao longo do eixo

A Figura 5.7 mostra a evolugao da fragdo de mistura ao longo da linha de cen-
tro. A fracao de mistura, pela sua propria definicao, é uma grandeza conservativa.
Desta forma, a sua distribuicao é determinada pelos mecanismos de transporte uni-
camente. O comportamento da fracao de mistura é bem reproduzido pelos modelos;
o seu comportamento é semelhante ao jato de propano estudado anteriormente, pois

seus mecanismos sao governados pelas mesmas equagoes (3.56), (3.57), (3.58).
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Figura 5.7: Fracao de mistura ao longo do eixo

Na sequéncia apresenta-se as comparagcoes dos resultados analiticos e experi-

mentais nas se¢oes radiais.
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5.2.2 Comparacao dos resultados nas secoes radiais

A figura 5.8 representa a fragdo de mistura na posigao axial /D = 15, Nota-
se que houve certa discrepancia ao longo do raio; o resultado numérico mostra um

decréscimo mais acentuado da fracao de mistura.

Nota-se também que a fracao de mistura inicia-se préximo a 0.9, indicando
que na posicao axial proxima a 15 diametros do bocal temos uma mistura de com-
bustivel-ar proximo a 90%. O decréscimo da fracao de mistura deve-se aos efeitos

de difusao/mistura.
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Figura 5.8: Fragao de mistura ao longo do raio em z/D = 15 para chama Sandia C

O resultado apresentado na figura 5.9 mostra que na posi¢ao x/D = 30 houve
uma melhora na comparacao dos resultados; a fracao de mistura experimental de-
cresce mais rapidamente que a numérica. A fracao de mistura inicia-se préximo

a 70% e a discrepancia é maior em r/D = 2.5. Esta discrepancia pode também
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Figura 5.9: Fragao de mistura ao longo do raio em z/D = 30 para chama Sandia C
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Figura 5.10: Fragao de mistura ao longo do raio em x/D = 45 para chama Sandia

C
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estar relacionada ao tipo de malha empregada e seu refinamento; como a malha vai
ficando mais grossa a medida que se afasta do bocal na dire¢ao da linha de centro,

a tendéncia é que nos proximos resultados esta discrepancia aumente ainda mais.

0.25 T T .
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Figura 5.11: Fragao de mistura ao longo do raio em x/D = 60 para chama Sandia

C

A figura 5.10 mostra a fracao de mistura ao longo do raio na posigao z/D = 45.
No resultado experimental a fracao de mistura inicia-se em 0.4 enquanto que o
numeérico em 0.35; isto se deve ao efeito da viscosidade. Observe que na chama real
a turbuléncia é de alta intensidade, o que se torna complexo representar num modelo

numérico.

A figura 5.11 mostra a evolucao da fra¢ao de mistura na posicao axial z/D = 60
e as discrepancias aumentaram ainda mais. Enquanto que na fragdo de mistura
experimental inicia-se em aproximandamente 0.225, o resultado numérico inicia em

0.175, praticamente a mesma diferenca apresentada nos resultados anteriores.
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As discrepancias podem estar relacionadas com o tipo de malha utilizada,
apos o estudo de varios tipos, a malha mais razoavel para baixo custo foi de 100x70
pontos com refinamento na saida na linha de centro do jato, conforme figura 4.2.
Uma alternativa para melhorar os resuldados seria o refinamento da malha, mas isto
acarretaria num aumento do esforco computacional. Os resultados obtidos por esta
malha, conforme indicado na figura 5.7 sao razoaveis para entender o comportamento

da chama.

Numa tentativa de melhor entender o surgimento das discrepancias considere
que a difusao molecular é um exemplo de fendomeno de transporte de matéria onde
a mistura (combustivel-ar) é transportada devido ao movimento das moléculas do
fluido [48]. Este movimento faz com que, do ponto de vista macroscépico, a mistura
passe das zonas de elevada concentracao para zonas de baixa concentracao. Isto
explica o decréscimo da fracao de mistura ao longo do eixo de simetria nas figuras

5.1 ab.11.

A viscosidade é a propriedade dos fluidos correspondente ao transporte mi-
croscopico de quantidade de movimento por difusdo molecular [23]. Ou seja, quanto
menor a viscosidade, maior tende a ser o espalhamento. Define-se pela lei de Newton

da viscosidade a tensao
ou

onde p é o coeficiente de viscosidade ou viscosicade dinamica e o sinal de menos na

(5.1)

T =

equagao (5.1) indica que a tensao de cisalhamento é exercida, no sentido de diminuir
a velocidade. Conforme a equagao (4.63), a viscosidade é representada em fungao
da temperatura. A seguir mostra-se a distribuicao da temperatura na chama em

anélise.
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5.3 Temperatura ao longo do eixo de simetria e secgoes

radiais

No que segue vamos apresentar o comportamento da temperatura ao longo do
eixo de simetria. No grafico da figura 5.12 a temperatura foi normalizada com a
temperatura de saida do jato. Para representar analiticamente a temperatura em
funcao da distancia axial x, combinamos a equagao (3.52) com a equagao (4.51) e,

de forma andloga, obtemos a temperatura em funcao de x para a solugao numérica.
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Figura 5.12: Temperatura ao longo do eixo de simetria para chama Sandia C

Conforme mostra a figura 5.12, a temperatura cresce até atingir o seu maximo
(préximo a x/D = 45). E neste local onde ocorre a mistura estequiométrica, ou

seja, onde o combustivel e oxigénio sao completemante consumidos.

Na figura 5.13 os perfis de temperatura radial sao comparados nas posicoes

x/D = 15, /D = 30. Percebe-se certa discrepancia, e isto ocorre devido a fato
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Figura 5.13: Temperatura nas seccoes radiais:
x/D = 30 para chama Sandia C

(superior) /D = 15,
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(inferior)
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Figura 5.14: Temperatura nas secgoes radiais: (superior) z/D = 45,

x/D = 60 para chama Sandia C

54

(inferior)



95

da simulagao numérica nao levar em conta a perda de calor por radiacao, além
dos efeitos devido a malha e viscosidade mencionados anteriormente. O resultado
numérico para a temperatura é semelhante ao experimental. Nas posi¢oes /D = 15
e x/D = 30 a temperatura cresce e decresce atingindo o seu ponto maximo na

condicao estequiométrica.

A figura 5.14 apresenta os perfis de temperatura radial nas posi¢oes x/D = 45
e x/D = 60. Nestas posi¢oes a temperatura decresce logo apés a posigdo onde
ocorre a mistura estequiométrica. Como ja foi mencionado no capitulo 3, o local
de condicao estequiométrica da chama é de maior importancia na chama, pois nele
ocorre efetivamente o processso de combustao de combustivel e ar, de forma que suas
espécies neste local sao consumidas ou produzidas em maiores proporgoes, conforme

indicaremos na sequéncia deste trabalho.

5.4 Fracoes massicas de C'Hy, Oy, COy e H50O

O comportamento das fragoes de massa das espécies em chamas de propano sao
semelhantes ao da chama C para Damkohler elevado. A seguir serao apresentados
graficos das concentragoes de algumas espécies envolvidas no processo de combustao.
Conforme foi estudado no cépitulo 3, a equacao (3.11) descreve a reagao global da

combustao:

A equacao (5.2) indica que a reagao de metano com oxigénio produz diéxido
de carbono e vapor d “agua, que é conhecida como um mecanismo de reagoes globais

em uma Unica etapa. Representar a combustao das espécies envolvidas em uma
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Figura 5.15: Fragao méssica de C'"Hy ao longo do eixo de simetria para a chama
Sandia C

Unica etapa ¢ uma aproximacao bem simplificada do que realmente acontece, o que

aumenta significamente a estabilidade do método numérico.

A figura 5.15 apresenta o comportamento da fracao de massa de C'Hy ao longo
do eixo de simetria; o decrescimento é resultado do consumo do combustivel a medida
que o jato se desenvolve. Os resultados numéricos estao em boa concordancia com

os resultados experimentais.

A figura 5.16 mostra a fragdo de massa de C'Hy nas posi¢ao /D = 15. Os
resultados apresentam certa discrepancia, mas o comportameno é o mesmo, ou seja,
um decréscimo da fracdo de massa do metano até seu consumo. Fazendo uma
comparacao destes resultados com a evolugao do metano na figura 5.15 verifica-se
que os resultados sao coerentes; por exemplo, na figura 5.16 onde r = 0, a fracao de
mistura estd préxima a 0, 14 e o mesmo ocorre na figura 5.15 na posigao x/D = 15.

Logo, os resultados para a evolucao do metano estao bem reproduzidos.
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Figura 5.17: Fragao de massa de CHy em x/D = 30
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A figura 5.17 mostra a fracao de massa de C'Hy na posi¢ao x/D = 30; inicia-
se com uma fracao de massa de combustivel em aproximadamente 0.075% e logo

decresce como nos casos anteriores.
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Figura 5.18: Fracao maéssica de O, ao longo do eixo de simetria

Na figura 5.18 mostramos a evolucao da fracao de massa de O, ao longo do
eixo de simetria. Nota-se que ha um decréscimo na fracao de massa decorrente do
consumo de oxigénio pela chama que atinge um ponto minimo onde quase todo o
oxigénio é consumido, esta é a condicao estequiométrica. Logo apds a fracao de
massa do oxigénio volta a crescer pois ¢ onde ha menos combustivel e a mistura
combustivel-ar torna-se rica em oxigénio, porém pobre em combustivel. Na figura
5.18 o resultado numérico obtido é coerente com a solucao experimental. A seguir
vamos indicar os resultados nas secgoes radiais para o Oy, nas posi¢oes x/D = 15 |

xz/D =30, x/D =45 e x/D = 60.
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As figuras 5.19 e 5.20 apresentam os perfis de fracdo de massa radial de O,
em /D = 15 e 30 onde se verifica haver pequenas discrepancias. Na figura 5.19
percebemos um decréscimo até a posicao /D = 1,2 aproximadamente, e seu minimo
ocorre na condicao estequiométrica; logo apds a fragao de massa do oxigénio volta

a crescer devido ao consumo do combustivel.

A figura 5.20 tem um comportamento parecido com o resuldado da figura
anterior; o oxigénio decresce até atingir um minimo na condi¢ao estequiométrica e

apos cresce devido ao consumo do combustivel.

Nas figuras 5.21 e 5.22 nao ocorre o decréscimo de Oy pois, segundo a figura
5.18, a posi¢ao da condigao estequiométrica ocorre aproximadamente em x/D =
45, e a partir desta posicao a fragao de massa do oxigénio tende a crescer, pois o

combustivel foi consumido.

No que segue vamos apresentar a fragao de massa de C'Oy ao longo do eixo
de simetria e ao longo do raio. A sua distribuicao ao longo do eixo é mostrada na

figura 5.23.

Conforme mostra a equagao (5.1), o diéxido de carbono é produzido pela reagao
do metano com o oxigénio, e os resultados mostram que a fracao de massa de C'O, vai
crescendo a medida que o jato se desenvolve, atingindo um valor méaximo préximo
ax/D = 45, que é a posigao de condigdo estequiométrica; apds atingir este valor

maximo, a fracao de massa passa a decrescer.

Na figuras 5.24 e 5.25 apresentamos a distribuicao da fracao de massa do

di6éxido de carbono em fungao do raio, nas posi¢oes x/D = 45 e x/D = 60.

O didxido de carbono cresce até atingir a condi¢ao estequiométrica e logo apds
decresce. Ao longo do raio ha somente decréscimo de C'O,, e a concordancia entre

os resultados parece ser razoavel.
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Figura 5.19: Fragao méssica de Oy em x/D = 15
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Figura 5.20: Fragao méssica de Oy em /D = 30
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Figura 5.21: Fragao méssica de Oy em x/D = 45

0.26

0.24

o2

experimental @
analitico ——
numerico +.

D

Figura 5.22: Fragao méssica de Oy em /D = 60
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Figura 5.23: Fracao de mistura de C'O, ao longo do eixo de simetria
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Figura 5.24: Fragao méssica de COy em x/D = 45
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Figura 5.25: Fragdo maéssica de COy em x/D = 60

Para concluir o estudo do comportamento dos produtos mostrados na equacao

(5.2), vamos comparar os resultados da fracao de massa de H>O.

Para o HyO (vapor d’agua) o comportamento da fracio de massa ao longo
do eixo de simetria é semelhante ao C'Oy; por simplicidade vamos mostrar somente
os resultados da fragdo de massa de HO ao longo do raio nas posigoes z/D = 15
e ©/D = 30, nas posi¢oes x/D = 45 e x/D = 60 os resultados sdo semelhantes
aos apresentados para o CO,. Apés atintir a posigao aproximada de z/D = 45 a
fracao de mistura de H>O s6 decresce, pelo mesmo motivo que o do C'O,, conforme
apresentaram as figuras 5.24 e 5.25. Assim, concluimos o presente trabalho com
as comparacoes dos resultados experimentais, numérico e analitico para o jato de
propano e a Chama Sandia C de metano, bem como indicamos as suas principais

caracteristicas. Segue no préximo capitulo as conclusoes do trabalho.
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Figura 5.26: Fragdo maéssica de H,O: (superior)z/D = 15,
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(inferior) /D = 30



65

6 CONCLUSOES

O propdsito do presente trabalho foi a simulacao numérica de uma chama di-
fusiva complementado com um estudo analitico e comparacao com os dados experi-
mentais encontrados na literatura para a validacao das solucoes. Embora as chamas
de Propano e Chama Sandia C sejam turbulentas, suas propriedades fundamentais
comportam-se como as de chamas laminares. Existem varios parametros adimen-
sionais que classificam os tipos de chamas conforme as suas estruturas; no presente
trabalho foi utilizado como parametro o nimero de Damkohler, que classifica as
chamas comparando suas escalas de tempo turbulento com escalas de tempo das
reacoes quimicas. Como as chamas estudadas neste trabalho satisfazem a condigao
de Damkohler elevado e Reynolds moderado, foi possivel comparar os resultados

munéricos e analiticos de forma adequada.

O cédigo computacional em desenvolvimento pelo grupo para a simulagao de
chamas demonstrou ser um modelo eficiente nas simulacoes feitas, pois os resultados
numeéricos, na maioria dos casos, apresentaram boa concordancia com os dados ex-
perimentais e analiticos, além da simulacao utilizando este cédigo apresentar baixo
custo computacional (10.000 itera¢oes num tempo de aproximadamente 200 minu-
tos). Este ganho computacional deve-se a simplicidade do método utilizado e pela

geometria cartesiana da malha computacional.

Da literatura sabemos que esquemas de aproximacgao de primeira ordem (uti-
lizadas neste trabalho), apresentam em geral forte difusdo numérica. A maior difi-
culdade apresentada no presente trabalho foi implementar um esquema do tipo Total
Variation Diminishing (TVD) com limitador de fluxo adequado para simulagoes em

combustao.

Na simulacao da chama algumas simplificagoes foram realizadas, por exemplo

assumir como constantes algumas propriedades nos mecanismos de reacoes e trans-
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porte, simplificagoes que nao comprometeram a comparacao dos resultados. No pro-
cesso de combustao, existe uma grande variagao de temperatura e concentracao das
espécies envolvidas; conseqiientemente, grande variacao das suas propriedades. Para
uma analise mais completa do modelo estudado, poderiam ser atribuidas também

condicoes varidveis, mais complexas para a viscosidade.

Algumas discrepancias observadas nos resultados apresentados no trabalho
devem-se também a estas simplificagoes. Contudo, foram obtidos resultados satis-
fatérios para a chama difusiva que foi o propdsito deste trabalho. Verificou-se que
é possivel a determinacao das principais caracteristicas de uma chama difusiva via
métodos analiticos e numéricos de forma simplificada, o que se torna muito 1til na
analise de chamas difusivas mais complexas, como as chamas turbulentas. Um bom
conhecimento dos mecanismos de chamas tem motivado novos estudos para melhor

modelar os processos de combustao.
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Apéndice A

A.1 Critérios de convergéncia do método de Gauss-Seidel

Um método é dito iterativo quando fornece uma seqiiéncia de aproximacoes
da solucao, cada uma das quais obtidas das anteriores pela repeticao do mesmo tipo

de processo.

Dado o sistema linear Ax = b, definimos L, IeR por:

Gij, S€ 1>] aij, se 1=] ai;, ~ se i<j
li,j = di,j = Tij = .
' 0, se >3

Podemos entao escrever:
A =L+ D+ R que resulta em
(L+D+R)x=5b
(L+D)x=—-Rx+1b

v=—(L+ D) 'Rx+ (L+ D) "

O processo iterativo definido por:

X = (L4+ D) 'RXW + (L+ D)%

é chamado de Gauss-Seidel.

Explicitando as componentes, usando para isso a equacao do processo na

forma:

(L+D)X* D = _Rx® 4
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ou

resulta que o método de Gauss-Seidel consiste na determinagao de uma sequéncia

de aproximadores de indice K da forma [1,2,3]

X0 X, xP k=123, ..

A partir de valores iniciais

X0 xP . x©®

através do processo iterativo definido por

X2(k+l) = —a21X£k+1) -0 - angék) — ... — QQnXék) + bg
X§k+1) = —a31X§k+1) — a32X2(k+1) — 0 — ... — aanék) + b3

XD = —a,n X — a4, XY — 0 XF L~ 04 b,

tem-se que as componentes de X**! sao calculadas sucessivamente sem a necessidade

de se calcular (L + D)™

A seguir apresenta-se os critérios de convergéncia do método iterativo de

Gauss-Seidel.

A.1.1 Critério de Sassenfeld

[1,2,3] Aplicando o critério geral de convergéncia, calculemos:
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IBlloe = [I[(L + D)™ Rl

onde ||Blloc = min k. Portanto, se k satisfaz a desigualdade ||Bz|l. < k||z|/c0

teremos || B|loo < k.
Seja y = Bx
y=—(L+ D) 'Rz
(L+ D)y =—Rx

ou

y=—Ly — Rx.

Assim o vetor y é obtido de x a partir das equagoes:

(

y1 =0 —a1pXo —a13X3 — ... — a1, X,
Y2 = —any1 — 0 — axg Xz — ... — a3, X,
(1) ys=—any — a3 Xo — 0 — ... — a3, X,
[ Yn = —@m¥Y1 — AnaYz — An3yz — .. — 0
Calculemos ||y]|oc = [|B2||cc como

[Ylloc = max [|y;]].

A partir das equagdes (1) obtemos as seguintes majoragoes:

n n
lyall =1 avjal < laggllag] < ag;| max ||
=2 =2 !

n
j=2
= Billzlloo

onde

n
b = Z |ay;]
j=2



Syl < oo

n n
ly2ll = lazawn + ) azja| < Bilaz || @floe + Y |az] ;]
=3 =3

n
< Bilan|||zlloo + D lag;| max |z;|
=3

n
= Bulaz [zl + D lazl ;oo
3

j=

= (Bilaz | + ) laz))l|zlloe = Balllloc
j=3

Bo = (Bilas |+ las;])
=3

S y2| < Bl s

Analogamente, obtemos:

i=1 n
il < Bilagslllzllo + > laijl]
=1

j=i+1

i—1 n
<Y Bilaglllzlle + D !aij!mfxf-ﬁj!
j=1

j=i+1
i—1 n
= Bilail + Y laizhlzllee = Billzlle
=1 j=it1
onde A
i—1 n
Bi= (Y Bilayl + Y layl)
i=1 j=it1
Syl < Billzllso
Portanto,
1Bl = lylloc = max [yl < ma ]
onde

Bl = ol = max



Podemos enunciar agora o Critério de Sassenfeld conforme:
O método de Gauss-Seidel converge se:
max 3; < 1
K3

onde os (3; sao calculados por recorréncia através de:

i—1 n
Bi = Z|azj|ﬁz‘+ Z |ai;l.
=1 j=it1

7

A seguir apresenta-se mais um critério de convergéncia do método iterativo de Gauss-

Seidel.

A.1.2 Critério das linhas

O método de Gauss-Seidel converge se o critério das linhas for satisfeito [1,2,3],

isto é, se:

n
HllaX Z ]aij| <1
i=1//7=1

implica que ; < 1i=1,2.3....n.
De fato,

para 7 = 1, temos:

n

6,-:Z|aij|§miax Z <1

j=2 j=1j#1

considere 3; < 1 para j =1,2,3...,7 — 1. Entao

i—1
6= Dol + 3 ol S mix 3 fal <1
j=1

J=1j#1 i=1j#1

Portanto, max3; < 1 e o critério de Sassenfeld é verificado.
REFERENCIAS

[1]BARROSO, L. C., Célculo numérico. Ed. Harper, 1983.



2003.

78

[2JCHAPRA, C., Numerical Methods for Engineers. Ed. McGraw-Hill,

[3JRUGGIERO, L., Célculo numérico. Makron Books, 1997.



