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RESUMO

A transferéncia de calor por radiacdo € um probléastante complexo de ser resolvido
devido as altas temperaturas envolvidas, sobretodprocessos de combustdo. O calculo da
transferéncia de calor por radiacdo envolve prdpdes de absorcdo que variam com a
temperatura, concentracfes de espécies quimicasigaartes e o numero de onda, sendo
assim, faz-se necesséaria a utilizagdo de modelpscteais para obtencdo de resultados
confiaveis com um tempo computacional apropriadest®l trabalho, a transferéncia de calor
radiativa em uma chama laminar difusiva de metanagelada como axissimétrica, para
condicOes reais de operacdo, € analisada numentamélizando o software comercial
Ansys-FluentA equacédo da transferéncia radiativa é resoligecialmente pelo método das
ordenadas discretas (DOM). A modelagem do coetieide absorcdo do meio participante
foi realizada através do método da integracdo lpdralinha (LBL), o qual leva em conta
cada numero de onda disponivel para o célculo diag@ térmica, sua implementacdo €
realizada por meio de rotinas de usuarios (UDFs).célculos foram realizados de forma
desacoplada - radiacdo/dinamica de fluidos compurtac(CFD). Os resultados obtidos com
o método LBL foram comparados com dados experingeataom resultados obtidos através
do modelo da soma-ponderada-de-gases-cinza (WS@tscorrelagcdes baseadas em banco
de dados atuais — HITEMP2010. Essa comparacaedbzada com o propésito de avaliar a
exatiddo dos resultados obtidos pelo modelo WSG@a wez que a solugdo LBL é
considerada uma solucéenchmark Também foi realizada uma analise da resolucaatqua
a quantidade de numeros de onda necessarias peolhugio LBL apresentar resultados
satisfatérios e computacionalmente viaveis. Osltadns encontrados com o0 método LBL
para o fluxo de calor radiativo concordaram de Bosatisfatéria com os resultados obtidos
pelo modelo WSGG mostrando, que apesar da simatieid modelo WSGG € capaz de
prever eficientemente a transferéncia de calorradiacdo em problemas de combustéo, da

mesma forma que para com os dados experimentais.

Palavras-chave: Radiacdo Térmica; Combustao; Samadepada-de-gases-cinzas; LBL.



ABSTRACT

The radiative heat transfer is a very complex mwoblto be solved, due to the high
temperatures involved, especially in combustiorcesses. The calculation of radiative heat
transfer involves absorption properties that varithwtemperature, concentrations of
participating chemical species and wavelength nuntbas requiring the use spectral models
to obtain reliable results with an appropriate cataponal time. In this work, the radiative
heat transfer in a diffusive laminar flame of meamodeled as axisymmetric, for real
operation conditions is numerically analyze usitige commercial softwardnsys-Fluent
The radiative heat equation was solved spatiallyhleydiscrete ordinates method (DOM).The
modeling of the absorption coefficient for partemh medium was performed through the line
by line integration method (LBL) that takes intacaant the absorption coefficient at each
wavelength available to calculate the thermal famha its implementation is done through
user-defined-functions (UDFs). The calculationseveerformed decoupled form — radiation/
computational fluid dynamics (CFD). The results amed with the LBL method was
compared to experimental data available and tontlmaerical solution obtained with the
WSGG model with correlations based from currentablase — HITEMP2010. This
comparison was made with the purpose of evaludahiagaccuracy of the results obtained by
the WSGG model, since the LBL solution is consideaebenchmark solution. An analysis
was also performed on the resolution of the quactitwave numbers required for the LBL
solution has satisfactory and computationally \@al#sults. The results obtained with the
LBL method for the radiative heat flux satisfacpiagreed with the results obtained by the
WSGG model showing that despite the simplicityref model it is able to efficiently predict
the transfer of heat by radiation in combustionbpgms, in the same way as for the

experimental data.

Keywords: Thermal Radiation; Combustion, WeighteoinSof-Gray-Gases; Correlations;
LBL.
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1  INTRODUCAO

1.1 Motivagéo

A maior parte da energia consumida mundialmenteogepiente de processos de
combustdo, sejam eles utilizados para geracdo @egianconsumida em transportes
(automoveis, trens, avibes, etc.), ou na produgd@oendergia elétrica e/ou térmica. A
combustdo esta presente em equipamentos, prodagse$riais e domésticos como fogdes
residenciais, aguecedores de agua, turbinas ang#eres de combustdo interna, caldeiras
geradoras de vapor, fornos industriais, sistema#lad@g em refinarias e plataformas de
petréleo, entre outros. A chama nesses equipamga@mente estd confinada em uma
camara de combustéo e/ou estabilizada em um queimad

De acordo com estatisticas de producdo mundiahdegia da Agéncia Internacional
de Energia (IEA-International Energy Agengy apesar do desenvolvimento de fontes
alternativas, a producdo de energia a partir dabostéio ainda devera prevalecer ao longo
das proximas décadas. Logo, um aumento na efici@lastes processos, mesmo para razées
modestas, da ordem de 1% a 2%, pode superar abciglo de outras fontes de energia na
matriz energética mundial.

O aumento na eficiéncia energética de processadvemdo a combustdo e a geracao
de energia térmica se da a partir da compreensafeddémenos fisicos e do desenvolvimento
de modelos matematicos que viabilizam/facilitamolugio desses processos. Entre esses
varios processos envolvidos na combustao estastéréncia de calor por radiacéo, principal
tépico de interesse de estudo da presente pesquisa.

Devido as altas temperaturas envolvidas e a formalg gases participantes, a
transferéncia de calor por radiacdo € geralmem@do de transferéncia de calor dominante
em processos de combustdo. No entanto, a solugdia éx problemas de combustdo € uma
tarefa que depende de vérias outras areas de cmamég, como tratamento da mecénica do
escoamento, seja ele laminar ou turbulento, prosede reacdes quimicas de combustéo,
conveccao, difusdo. Assim, a modelagem adequadiamnisferéncia de calor por radiacdo é

fundamental para a otimizacdo de projetos e operdeasistemas de combustdo. Para tal,
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ferramentas numéricas de modelagem capazes degmedi caracteristicas deste processo
assumem um papel estratégico.

O calculo da radiacéao térmica, por si s6, envolvefendmeno bastante complexo,
com muitos fatores intervenientes. Um deles € tartranto espectral do coeficiente de
absorcdo-emissdo, o qual apresenta grande depéndéncrelacdo ao numero de onda,
temperatura e composicdo dos gases. Outro fator difimilta os célculos é a néo
homogeneidade nas distribuicbes de temperaturaneentracdo das espécies quimicas, as
quais afetam fortemente o coeficiente de absorgsgectral das espécies envolvidas. Varias
metodologias vém sendo propostas ao longo dosaafimsde solucionar esses problemas.

Uma dessas metodologias consiste no uso do modeknma-ponderada-de-gases-
cinza (WSGG: Weighted-Sum-of-Gray-Gagepara solucdo das propriedades espectrais.
Outro avanco na solucdo de problemas multi-fenofdgioms é a utilizacdo de codigos
computacionais comerciais de CFDofnputational Fluid Dynamig¢sPorém, para o calculo
da radiacdo, os modelos nesses softwares, meia oina soma-ponderada-de-gases-cinza
sdo, muitas vezes, incapazes de levar em contataspencontrados nos processos de
combustdo reais, como € o0 caso da variacdo nasrdoagdes das espécies quimicas.
Portanto, ferramentas com o objetivo de contornasa® limitagbes veem sendo
desenvolvidas, como € o caso da implementacaotiuasade usuéario (UDFsiser-defined
functiong nos cédigos comercias. UDFs séao rotinas acoplada®digo CFD que permitem
modificar modelos, tratamentos de variaveis, cdieli¢c de contorno, propriedades de
materiais, entre outros.

Assim, o presente estudo prevé uma analise numgmc&FD envolvendo a solugéo
da combustéo, radiacdo térmica e cinética quimitalemas livres. O principal objetivo do
trabalho € a analise numérica de modelos espegiaagsa solucdo da radiacdo térmica. A
motivacado crucial se da pela necessidade de metimypreensao, aplicacdo e aprimoramento

destes modelos espectrais.
1.2 Revisao bibliogréfica
Na sequéncia, serdo apresentados alguns trabaltamsonados a modelagem da

radiacdo térmica em processos de combustdo endostra literatura, tanto para chamas

laminares unidimensionais quanto para chamas nm#itsionais laminares ou turbulentas.
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Além disso, serdo apresentados estudos com focoomgparacdo e desenvolvimento de
modelos espectrais, ndo necessariamente com auaidaeta na modelagem da combustao.

Ao longo do texto, outras citacdes relevantes safiesentadas a medida que os
meétodos utilizados no trabalho forem descritos, ¢camo modelos utilizados para solucéo da
cinética quimica, modelagem do coeficiente de &dsore modelagem da equacédo da
transferéncia radiativa (RTRadiative Transfer Equatign

Trabalhos envolvendo combustéo, incluindo analseratliacdo térmica utilizando
modelos espectrais mais simples como o modelo sieigaa (GGGray Gag; o modelo da
soma ponderada de gases cinza (WSGG); além daifstagio de meio opticamente fino
(OTA) sao apresentados. Outros trabalhos abrangendestudo com modelos mais
sofisticados como o0 modelo da soma-ponderada-desgasza baseado em linhas espectrais
(SLW: Spectral line based weighted-sum-of-gray-gases ljjaalenodelo estatistico de banda
estreita (SNB:Statistical Narrow Bang e o modelo do nimero de onda cumulativo (CW:
Cumulative wavenunbgrtambém séo apresentados.

As propriedades da radiacdo podem ser determina@lasaproximagcao para meios
opticamente finos (OTA:Optically Thin Approximatiop como no caso do trabalho
apresentado por Colomer et al., 2004, o qual analisfendmeno de radiacdo e convecgao
natural em CFD em uma cavidade tridimensional adaepara um meio transparente e
participante. O método das ordenadas discretas (DDistrete Ordinates Methgdfoi
empregado no calculo da RTE. Os numeros de Raykeigtanck foram analisados para
determinar o fluxo de calor e espessuras Oticasaudses concluiram que para Reynolds
maiores que 0,5 os efeitos de radiagcdo podem gfig@eciados para pequenas espessuras
Oticas e para Reynolds menores que 0,01 a radéagéminante.

Muitos trabalhos publicados na literatura tratamagiacao térmica com o modelo de
gas cinza (GG) onde o coeficiente de absorcdo éidemado independente do numero de
onda. Tal como em Zhang et al., 1998, que estudarproducao de fuligem em uma camara
de combustéo cilindrica, onde a radiacédo térmicadrulada com o modelo do gés cinza
pelo método das ordenadas discretas (DOM) paralugdso da equacdo de transporte
radiativa. Barve et al., 2007 modelaram chamasnares considerando gas cinza no calculo
da radiacao térmica de forma semelhante.

Nessa mesma linha de trabalho Saji et al.,, 2008estigaram numérica e
experimentalmente chamas laminares difusivas tenete ar, utilizando um mecanismo de

cinética de dezesseis passos incluindo o efeitduligem sobre a radiacdo térmica. O
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coeficiente de absor¢do da mistura gasosa e dgeffulfoi resolvido pelo GG. O método de

volumes finitos foi utilizado na solucdo das eqescde Navier-Stokes para coordenadas
cilindricas axissimétricas. Os resultados obtidoesentaram concordancia razoavel entre
dados numeéricos e experimentais para comparacéatula de chama e distribuicdo de

temperatura.

O modelo de gés cinza também foi utilizado na magih da radiacdo térmica por
Ma et al., 2009, que simularam a queima de biomassado o software Ansyduent

Varios trabalhos encontrados na literatura utilizaodelos menos simplificados que o
modelo de gas cinza. Como é o caso do modelo da-ponderada-de-gases-cinza (WSGG),
que considera, em sua forma classica, o coeficiémtabsorcdo para um numero finito de
gases cinza constante e um fator de ponderacaeoitdegor uma funcdo polinomial em
funcdo temperatura. Além disso, a aplicacdo do aeetem codigos computacionais
independe de qualquer conhecimento a respeito aosob espectrais, outro atrativo para a
escolha do método WSGG. Aplicagbes do modelo erlgmas envolvendo oxi-combustao:
[Johansson et al., 2010; Bécher et al.,, 2012; Refjral., 2014; Garten et al., 2015], em
problemas bidimensionais [Silva et al., 2007; Ceantet al., 2013; Crnomarkovic et al., 2013;
Centeno et al.; 2014; Garten et al., 2015; Silvaalet 2018], problemas tridimensionais
[Trivic, 2014; Bhuiyan e Naser, 2015; Zhang et 2015] além de problemas envolvendo a
modelagem da interagao radiacdo turbuléncia (TRislinamoorthy, 2010; Coelho, 2012;
Centeno et al., 2016].

O modelo WSGG foi utilizado também por Nieckele adt, 2001. Os autores
realizaram uma analise numérica do processo de ugiftb em uma camara cilindrica,
através do software Ansyduent A solugéo espacial da RTE foi resolvida com oauétde
transferéncia discreta de radiacdo (DTRMscrete Transfer Radiation Methpdcom um
mecanismo de reacdo quimica simplificado de dossqgsa para oxidacdo do metano. A
solugcdo numérica foi comparada com dados experaisert apresentou uma concordancia
razoavel.

Nessa mesma linha, Lammers e de Goey, 2004, estadarnfluéncia da radiacao
térmica na temperatura, em chamas pré-misturadasmd&ano, unidimensionais e
bidimensionais. O modelo DTRM, também, foi empregad solugdo espacial da RTE junto
com o0 modelo WSGG para solugao espectral da radidsasimulacdes foram realizadas em
um codigo comercial CFX empregando técriitamelet-Generated ManifolFGM) para a

solucéo da cinética.
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Prieler et al., 2014, realizaram uma analise em @&id uma camara de combustéo
em escala de laboratorio de 11,5kW para a condigedoxi- combustdo em processos com
altas temperaturas. O modelee&ly Laminar FlameleiSFM) associado a um mecanismo de
cinética detalhado foi o escolhido. Os métodos Biddo dos harmdnicos esféricos) e DOM
foram empregados na solucdo da RTE e, o modelo W&G@tilizado na solugéo das
propriedades espectrais do gas de combustivedantdo as correlacdes de Smith, 1982, para
H.O e CQ. Os casos estudados com o modelo P1 superestinaaradiacao, o que acarreta
em temperaturas mais baixas nos gases. O modelo P&dli os valores de temperaturas
mais perto do esperado.

Variacdes na modelagem do modelo WSGG foram aglgcpor Zhang et al., 2015,
em simulacées CFD ANSYBluent Foi estudado o processo de oxi-combustéo de c@mwa
um forno de grande escala. Diferentes abordagersolngdo do problema para o modelo
WSGG foram empregadas: WSGG com correlagbes den'SmWSGG com distribuicdo
uniforme da energia radiativa em cada banda ci@2&SGG no qual a energia radiativa é
distribuida utilizando fatores de ponderacdo. Oon@tdas ordenadas discretas para solugcao
da RTE e um mecanismo global de dois passos pangtica quimica foram empregados nas
simulac¢des. Os autores ndao recomendam a utilizdgd®SGG com correlagbes do Smith,
pois este ndo apresentou resultados satisfat@riogjpalmente para a temperatura dos gases
e para o fluxo de calor nas paredes.

Trabalhos que investigam o efeito da diluicdo eatg@ssos de combustdo também séo
encontrados na literatura como em Fuentes et @l3,2que investigaram numérica e
experimentalmente os efeitos da adicdo de oxig@wicoxidante em chamas laminares
difusivas de etileno: a altura de chama, caratieas do ponto de fumaca, producdo de
fuligem e perdas radiativas foram os fatores estoslpelos autores. Os efeitos da diluicdo do
combustivel, da velocidade de entrada e da grawidadforma e estrutura de uma chama
laminar difusiva de metano/ar também foram investiy numericamente e
experimentalmente por Cao et al., 2015. Os reswstagkperimentais e computacionais
apresentaram boa concordancia entre si. Machads, &8alizou um estudo experimental dos
efeitos na radiacdo para uma série de chamas l@sirean escala de laboratério para
diferentes porcentagens de diluicdo de €E®BLO.

Modelos mais sofisticados como o SLW, SNB, FSEKlI(Spectrum Correlated}k

CW, entre outrostambém veem sendo bastante empregados na litepdtaao calculo da
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transferéncia de calor por radiacédo térmica emlenods envolvendo combustdo, bem como
em estudos de comparacéo de modelos espectrais.

Colomer et al., 2007, utilizaram o método das oades discretas para a solucao da
RTE em cavidades bidimensionais com gases pamigpa CQ e HO- considerando
conveccao/conducdo. Quatro tratamentos para radiaigiam investigados: meio
transparente; meio cinza; e duas abordagens fdarardes coeficientes do modelo SLW para
propriedades néo cinzas da radiacdo em meios iparttes. O trabalho teve como objetivo
otimizar os parametros do modelo SLW. Em todos asog testados pelos autores, 0s
resultados indicam que para pequenas cavidadeb@slo método de calculo de radiagédo
nao tem impacto no resultado final. Para grandegl@des a conducao de calor, de forma
geral, pode ser negligenciada na transferéncialde. c

Mossi et al., 2010, utilizaram um cddigo de volurfiegos para simular uma chama
laminar difusiva de metano e ar, considerando icaé&juimica detalhada e formacédo de
fuligem. A equacdo da transferéncia de calor ra@ddRTE) foi calculada através do método
de ordenadas discretas. A modelagem espectrahtada com os modelos GG e o modelo da
soma ponderada de gases cinza baseado em lintetrasp(SLW). O objetivo do trabalho
era comparar os resultados dos perfis de temparatancentracdo de espécies quimicas, e
fuligem entre os dois modelos. O modelo SLW levoasg o dobro do tempo computacional
nas simulacdes para resolver o problema.

Garten et al., 2015, realizaram um estudo numépex@ uma chama laminar de
metano bidimensional com oxidacéo parcial (POXyestigando diferentes abordagens para
a solucdo da radiacdo. Os métodos das ordenadesetass aproximacao diferencial
modificada (MDA:Modified Differential Approximation e harménicas esféricas- P1 foram
utilizados para a solugdo da RTE. A avaliacdo daprigdades radiativas foi feita para a
aproximacdo de meio opticamente fino (OTA), utiida os modelos SLW, WSGG e de gas
cinza. As simulagdes foram realizadas utilizandmitwareopenFOAMcom um mecanismo
de 28 espécies e 112 reacBes quimicas no calcaio@teca quimica. O método OTA néo foi
capaz de reproduzir bons resultados. Os métodos MPA combinados com os modelos
SLW e WSGG mostraram bons resultados para os perfiemperatura da chama. Os autores
concluiram que tanto o modelo SLW e o WSGG sadeefies para solugdo de chamas, uma
vez que melhoras apenas moderadas foram obtida® enadelo SLW em comparagédo com
0 WSGG.
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Kang e Yoo, 2017, propuseram uma nova abordagemattzlo WSGG baseado em
bandas estreitas (RG-NBW). A fim de se verificaat@rdagem proposta, varios casos
utilizando uma geometria 3d foram testados: caso$trmicos, ndo homogéneos, com
diferentes composicdes de meios participantes. A RI resolvida utilizando o modelo
DOM. Varias abordagens de WSGG foram utilizadas pampara¢do com a nova proposta.
O modelo SNB foi adotado como solug@nchmarkPara todos os casos testados o modelo
modificado RG-NBW apresentou boa concordancia canercchmarkassim como com os
outros modelos testados, com excecdao do WSGG caficientes do Smith, 1982, que
superestima os valores do termo fonte radiativesieestima os valores de fluxo de calor
radiativo. Além disso, o0 modelo RG-NBW modificadequer um menor custo
computacional, com excec¢ao para o modelo WSGGictassssim, os autores recomendam
0 uso da nova abordagem em problemas multidimeaision

Além de estudos envolvendo problemas multidimerssra transferéncia de calor
em chamas unidimensionais ainda vem sendo amplamestidada. Esses estudos acabam
sendo computacionalmente mais viaveis e, assinempdntre outras vantagens, auxiliar na
compreensao de caracteristicas de chamas multisiiometns.

Soufiani e Djavdan, 1994, implementaram o modeld3@8% SNB no célculo da RTE
pra um caso unidimensional e para um caldeira im@$g8ca com combustdo de metano.
Nesse estudo o modelo SNB foi considerado a solbg@dchmark Ambos os modelos foram
gerados a partir de célculos de emitancias para faima de 330-2500K e uma razao de
presséo parcigbn2o/pcoz = 2. Para as condicbes onde os gradientes de ratu@e eram
significantes, o modelo WSGG apresentou erros itaptes. Ja para condicbes com
temperatura baixas os erros foram baixos em comgfa@m o SNB.

Ruan et al., 2001, estudaram os efeitos combindasadiacédo e variacdo da pressao
em meios ndo cinza sobre os limites de propagacdofl@nabilidade de chamas
unidimensionais pré-misturadas de metano diluidas €Q no oxidante. O modelo SNB e o
OTA foram usados no calculo da transferéncia dergabr radiagdo juntamente com um
mecanismo detalhado de cinética quimica Grimech[l3e@ et al., 1986] e transporte de
propriedades. O método das ordenadas discretasddo na solucdo da RTE. Os efeitos da
radiacdo obtidos com o modelo SNB tornaram-se maia@medida que a razdo de diluicio de
CO, aumentou. O modelo OTA nédo se mostrou eficienta palores altos de diluicdo de €O

e baixas razdes de equivaléncia.
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Chen et al.,, 2007, estudaram, experimentalmenteineencamente os efeitos da
absorcao espectral da radiagdo sobre a velocidadbainas a pressdes normais e elevadas
(maiores de 5 atm) em chamas unidimensionais lagsnde metano diluidas com €@
modelo SNB foi comparado com o modelo FSNB-CKttéd Statistical Narrow-Band
Correlated-§, desenvolvido e validado no artigo, para prevama@dacdo em geometrias
esféricas. O modelo de cinética quimica implemenfad o GRImech 3.0 e 0 esquema de
diferencas central foi utilizado para o calculo RIBE. A comparacdo entre os resultados
experimentais e numéricos apresentou boa concaad@enodelo FSNB-CK foi comparado
com o modelo SNB. O modelo SNB superestimou a ghsoda radiacdo. Os autores
disponibilizaram o programa desenvolvido pdwanloadgratuito em seu site.

Os modelos de propriedades radiativas, GG, modeloabrrelacionado baseado no
modelo SNB (SNBCK), WSGG, modelo decorrelacionado baseado em todo o espectro
(FSCK) e SLW foram avaliados por Demarco et al112G comparados com solugdes de
referéncias obtidas com o modelo SNB em config@si¢iidimensionais (meio homogéneo
e isotérmico e meio ndo-homogéneo e nédo-isotérngidaiimensional axissimétrica (meio
homogéneo nao-isotérmico), contendo misturas dervedp agua, dioxido de carbono e
fuligem. Os resultados mostraram que o modelo W$@&ceu melhores resultados que o
modelo GG, conduzindo a discrepancia somente pes @ncentracdes de fuligem, neste
trabalho o modelo SNBCK foi recomendado para s@scgue necessitem alto grau de
precisdo, mesmo exigindo um elevado tempo compmutaki Os modelos FSCK e SLW
foram os que forneceram, em geral, o melhor balaoe precisdo dos resultados e
exigéncia computacional.

Um estudo recente feito por Sun e Zhang, 2018,stig@ a contribuicdo de
diferentes gases cinza no modelo SLW com o métaso viblumes finitos utilizando o
modelo P1. O objetivo do estudo € aperfeicoarecéel dos gases cinza mais relevantes para
0 SLW além da constru¢cdo de um método hibrido cométodo dos volumes finitos e P1,
onde os gases com maior contribuicdo seriam tratpdlm P1 e os demais pelo método dos
volumes finitos, acarretando numa reducéo considedo tempo computacional envolvido.
O método de Monte Carlo € usado como solucédo @eérefia de cada gas cinza para uma
geometria unidimensional. Foram considerados 1Cesggsmra o SLW. Os resultados
mostraram que diferentes gases cinza tém contdésigompletamente diferentes e os

métodos individualmente geram precisdes diferei@ssgases com coeficientes de absorcéo
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com valores médios (5 e 6 no trabalho), foram spaesaveis pela maior parcela do fluxo de
calor e do termo fonte.

A transicdo entre o escoamento laminar e turbul¢éswiabém é de interesse para
alguns pesquisadores como é o caso de Abdul-Sétestenamoorthy, 2013, que estudaram
essa configuragdo de escoamento em transicdo,chamaas difusivas de oxi-metano em
aproximagfes bidimensionais e axissimétricas eraleste laboratério. O software Ansys-
Fluent foi empregado na solucado do problema. Modelosacennao cinzas (WSGG) foram
empregados para a solucdo espectral da radiac@mplementacdo das metodologias foi
realizada por meio de rotinas de usuario (UDF). FERoi modelada pelo método das
ordenadas discretas e a transicdo do escoamenittatapara turbulento foi modelada pelo
modelok-e sendo que a cinética quimica foi modelada por meiama funcdo densidade de
probabilidade (PDHProbability Density Function A fracdo radiante foi determinada a partir
dos fluxos incidentes radiativos ao longo das peseth fornalha, a qual foi comparada com
dados experimentais. Os dados experimentais dearag§o foram obtidos com os modelos
SNB e GG. Os autores encontraram variacfes sighifas entre os modelos cinza e 0s néo
cinza para as fracbes radiativas, no geral aumentath a diminuicdo do numero de
Reynolds.

Visto que chamas turbulentas sao frequentementengadas em equipamentos de
combustdo, muitos trabalhos considerando o fendnaendurbuléncia associados com o
fendbmeno de radiacdo térmica podem ser encontralditeratura e entre eles, os trabalhos
relacionados a interacéo turbuléncia-radiacdo (TRibulence-Radiation Interactign

Como em Silva et al., 2007, que simularam a condloude metano com ar em uma
camara cilindrica. O método das zonas foi o esdollpara a solucdo da RTE, e o
comportamento espectral foi modelado pelo WSGG.nubdelo global de dois passos para o
calculo da cinética quimica foi empregado. O maifeito da radiacao térmica foi percebido
nos fluxos de calor junto as paredes da camarafé®s da radiacdo térmica nas reagdes
quimicas mostraram ndo serem significativos.

Habibi, et al., 2007, utilizaram o modelo WSGG amudacdes 3d de um forno de
cragueamento a vapor, com escoamento turbulenttsfrepelos modelo RN®&-¢, e Finite
Rate/Eddy-Dissipationom um modelo de cinética de 3 etapas. Trés moedsfuaciais foram
utilizados e comparados com os resultados da s@@uladiabatica: DOM, P1RosselandO
modeloRosselandoi o que apresentou os piores resultados comgaraom os demais. O

uso dos modelos DOM e P1 apresentaram resultadot® rsemelhantes. Os autores
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concluiram que o modelo P1 é mais rapido, porénO®dD@em uma faixa de aplicacdo mais
ampla e que, de modo geral, o DOM é o método médisado.

Centeno et al., 2014, analisaram a modelagem dacéadpara uma chama turbulenta
do tipo jato de metano, resolvendo a cinética qarda combustdo com um modelo de duas
etapas. O modelo WSGG foi empregado na solucaccteapea radiagdo e o modelo das
ordenadas discretas na solucdo da RTE, sendo gae trabalho a formacgao de fuligem foi
negligenciada.

Uma nova abordagem para o célculo da radiacaonpettzlo WSGG, considerando a
razdo de concentracdo das espécies participap@ee BQ variavel ao longo do dominio, foi
testada por Centeno et al., 2015, e comparada ceotugdo tradicional do método e com a
solucéo LBL. Ambas as abordagens do WSGG utilizararelacbes baseadas no banco de
dados HITEMP2010, também para uma chama turbutntmetano em uma geometria 2d
assiximétrica. As duas abordagens do modelo mastrae adequadas para prever o campo
de radiacdo em comparacéo com a integracéo LBultaeslo em desvios dentre as solucdes
inferiores a 8%. Entretanto, o modelo que considereazdo da concentracdo variavel
apresentou um tempo computacional maior, porénaairfdrior ao da solucao para o LBL.

Seguindo a linha de trabalhos com escoamento amtmd, 0 modelo WSGG com
correlagbes do Smith e um novo WSGG para a soldgégropriedades radiativas dos gases
foi desenvolvido e validado por Yin et al.,, 2011.06jetivo foi o de investigar a cinética
quimica e a transferéncia de calor por radiagcdo.mAtodologia desenvolvida foi
implementada no coédig@nsys-Fluentvia UDFs. O processo de oxi-combustdo para
modelagem da combustdo turbulenta de gas natugalses reciclados foi resolvido pelo
método das ordenadas discretas na solugdo da R3Esimulacdes numéricas foram
comparadas com dados experimentais e apresenta@amohcordancia. A nova abordagem
para o WSGG mostrou-se mais eficiente na predigdiemperatura e transferéncia de calor.
Dentre os mecanismos de cinética utilizados, ouddrg passos, mais refinado, foi o que se
mostrou melhor, sendo o recomendado pelos autores.

Considerando a transferéncia de calor por radipa& chamas turbulentas, tratando a
modelagem da radiacéo térmica espectral atraveglmd¥dSGG e o calculo da equacédo da
transferéncia de calor radiativa pelo método ddsr@das discretas, outros trabalhos podem
ser citados: para modelos de cinética quimica gldbaum ou mais passos [chamas de
metano — Bide et al., 2008; Habibi et al., 2007y@&a — Nakod et al., 2013; Hu et al., 2014,
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Yin 2015; Yin 2016], para modelos de cinética qeandetalhada [chamas de metano -
Parente et al., 2011; Galletti et al., 2009].

Além do modelo WSGG, outros modelos para solucamdmcao térmica espectral
em chamas turbulentas aparecem na literatura: SNEK eara chamas de metano [Coelho,
2004] e SLW [Coelho et al., 2003].

O uso de modelos espectrais para o tratamento diacé® térmica requer o
conhecimento de banco de dados espectrais paraagagede novas correlacbes e novas
abordagens desses modelos. A precisdo da solugida cbm os modelos esta diretamente
relacionada a base de dados espectrais adotadse Nestido sdo comuns estudos que
realizam comparagbes entre os modelos espectrdiferentes banco de dados a fim de
avaliar aspectos como a precisado e o tempo delcalcu

Bem como em Chu et al., 2011, que investigaramfe@®s do uso de varios bancos
de dados espectrais: HITRAN, HITEMP e CDBiQh-resolutionpara a solu¢do do LBL, em
um problema de placas planas paralelas unidimesisipara casos isotérmicos, nao
isotérmicos, homogéneo ndo homogéneos com varia8egade mistura dos gases
participantes: C®e HO. O modelo SNB também foi incluido no estudo. €siltados para
os diferentes bancos de dados mostraram que o éflgeral, apresenta forte dependéncia
do banco de dados utilizado. Diferencas bastagt@fisativas foram encontradas entre os
resultados do método LBL usando o HITEMP2010 para aqueles que usam bancos de
dados mais antigos. A concordancia entre os rekdtde LBL usando o banco de dados
HITEMP2010 e os resultados com o SNB foi consideradiito boa. Assim, os autores
concluiram que o modelo SNB, também gerado com TEMP2010, é suficientemente
preciso para reproduzir uma solucdo em problemdsdmensionais de transferéncia de
calor, onde os calculos de LBL séo inviaveis.

Johansson et al.,, 2011, modificaram o modelo WS@, além de considerar as
variacbes de temperatura, também consideraram taméévariacdo das razdes de
concentracdo deJ@ e CQ. Novas correlagbes para o modelo foram obtidas a@daixa de
temperatura de 500-2500 K e razdes molares ertgb @ 2. O modelo SNB foi utilizado
como referéncia. Casos isotérmicos e nao isotémsrfm@m investigados em placas planas
paralelas. E mostrado que o modelo WSGG modificaelora significativamente os valores
encontrados para o termo fonte radiativo enquastovalores de fluxos na parede séo

similares ou melhores em relacdo a outros modéiaa.c



12

Outros trabalhos que fizeram uso da base de dapesteais HITEMP2010 para a
obtencédo de novas correlagbes para o modelo WS@enpser citados: [Kangwanpongpan
et al., 2012; Dorigon et al., 2013; Cassol et2014; Bordbar et al., 2014; Guo et al., 2015,
Brittes et al., 2017, Centeno et al., 2018].

Bordbar, et al., 2014 apresentaram uma nova fogaalpara o modelo WSGG que
considera a variagao da raz&o da fracdo molar stumrai Novos coeficientes baseados no
HITEMP2010 para o modelo foram obtidos para a fdxaemperatura de 300-2400 K e para
razdo de fracbes molares deCHe CQ entre 0,01 e 4, as quais englobam diferentes
condicOes, principalmente nos sistemas de oxi-cetdbuO modelo proposto foi comparado
com outros WSGGs e com a solucdo LBL, e apreseosomelhores resultados entre os
demais WSGGs. A validacdo do novo método foi radbzpara casos 1D néo isotérmicos e
ndo homogéneos considerando a geometria para wama plana. O método DOM foi o
utilizado no calculo da RTE. Um caso 3d para oxibostdo foi também avaliado
apresentado bons resultados. A vantagem do pre¥¢8@G é que o modelo nao requer
tratamento especial para as misturas de gasesyemgue a formula de aproximacdo € uma
funcao da razéo de fracdo molar.

Chu et al., 2016, avaliaram o efeito de press@msdhs em calculos de transferéncia
de calor por radiagdo em uma placa plana paraleidinoensional, considerando meios
isotérmicos e homogéneos, sob condi¢des relevpatasa oxi-combustdo. Os modelos LBL,
SNB, SNBCK, WSGG, e FSCK foram utilizados na adi¢cOs resultados para a solucéo
LBL foram baseados no banco de dados HITEMP201®8051000, sendo considerada a
solugadobenchmarkpara avaliar a precisdo dos outros modelos. O atonrea pressao total
aumentou significativamente a transferéncia der ddaadiacédo. Entre os modelos testados o
WSGG possui a menor precisdo, porém a melhor eéici@&omputacional. A presséo total foi
variada entre 1-30 atm. Segundo os autores, ahespelo melhor modelo vai depender das
condi¢bes especificas de cada problema. J& emethal, 2017, foi feita uma andlise da
radiacdo térmica em problemas uni e bidimensiongligando o modelo LBL baseado no
banco de dados HITEMP2010 em problemas envolverdoombustdo. O método DOM foi
o escolhido para os célculos da RTE. Os paramdaamnalise para o LBL foram: resolucéo
das linhas espectrais; esquema espacial de disg@t; quadratura do método DOM e a
pressao total. Os autores concluiram que a resplesgdectral tem um impacto significativo

no tempo computacional e a avaliacdo da pressabftoto parametro de maior relevancia
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para a solucéo. Os resultados obtidos com o madRildforam também comparados com 0s
modelos SNB e SNBCK, apresentando boa concordancia.

Mais recentemente, Centeno et al., 2018, apresemtam estudo com o modelo
WSGG no calculo da transferéncia de calor por cédiapara um sistema axissimeétrico
representativo de uma chama laminar difusiva deneticom diluicdo de 0. Os perfis de
temperatura e concentracdes das espécies partesp@thO e CQ), utilizados no estudo,
foram determinados previamente através de uma apdaolglobal da chama. Foram testadas
diferentes abordagens para o WSGG: para correlag@®srazdes constantes de fracdes
molares das espécies participantés,d / Ycoo), € com o método da superposi¢cdo (NCR-
WSGG), o qual permite considerar as variagcdes socas razdes entre as concentracbes de
H,O/CO, e fuligem. Os coeficientes utilizados no modelodafo obtidos a partir do
HITEMP2010. A integracdo espacial da RTE foi remtayv utilizando DOM. Foram
considerados diferentes cenarios para as simulagéses fuligem e com concentracbes de
fuligem moderadas e altas. A precisdo com as difeseabordagens do WSGG foi avaliada
por comparacéo direta com a solucédo de LBL. A ageth NCR-WSGG foi a que obteve
resultados menos precisos, além de exigir um esfoognputacional moderado. Os autores
observaram que apesar da razdo das concentrac@@esr(®O e CQ) variarem localmente
na chama, a aplicacdo do modelo WSGG com coefeseobtidos para razdes constantes
(Yu2o ! Ycoz = 1 e 2) mostrou ser a melhor alternativa, isstédejue a razdo meédia global
dessas concentracdes fosse respeitada. Os autooggraram uma razao de concentracdes de
fracdo molar média na chama ¥go / Ycoz = 1,5, logo uma média aritmética simples das
solugdes obtidas com o uso dos coeficientes WSG&rpadestoo / Yecoz = 1 e paréfyzo /
Ycoz2 = 2 (ambos disponiveis na literatura) foi feitgprevou ser uma maneira simples e
precisa de se contornar essa diferenca das cdieslaexistentes. Entretanto, novos
coeficientes de WSGG para a razao¥go / Ycor, = 1,5 foram gerados. A solucdo do
problema com esses novos coeficientes levou atael®sl mais precisos e proximos a solucao
com a média das solugdes cdmo/ Yoz = 1 €Yuoo/ Yecoz = 2. Por fim, observou-se que o
WSGG torna-se mais preciso quando a inclusao dgefulé mais significativa, uma vez que
a fuligem apresenta um comportamento espectralonmi@is simples em comparacdo com
H,O e CQ.
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1.3  Objetivos e contribuicdo do trabalho

O presente trabalho tem como objetivo geral a ay@ti numérica da transferéncia de
calor radiativa em uma chama laminar difusiva test¢ da combustdo de metano, 2D
axissimétrica. Para tanto, sera utilizada um modidocinética quimica com nivel de
detalhamento confidvel para obtencdo de camposndgeratura e concentracdo das espécies
quimicas envolvidas no processo de combustéo,quareem seguida, a transferéncia de calor
radiativa para meios participantes possa ser rieschtraves da implementacdo e comparacao
de modelos de radiacdo. A modelagem da radiac@&uctrsera calculada pelo método da
integracdo linha-por-linha (LBL), considerada urolugdobenchmarkSua implementacéo &
realizada através de UDFs com dados espectraisqentes de banco de dados atuais e mais
completos — HITEMP2010. Com isso, 0 objetivo pmati deste estudo se constitui na
aplicacdo do método LBL em problemas CFD, paradagio do modelo WSGG na
simulacdo de chamas laminares bidimensionais, aénctomparacdo dos resultados da
simulacdo numérica com dados experimentais.

Os resultados serdo obtidos para condigcbes coreatdom as encontradas em
processos de combustdo reais, tanto para gradieldesemperatura como para as
concentracdes das espécies quimicas. Uma daspais@ontribuicbes deste trabalho é a
obtencdo de uma solu¢do numérica coerente comegadxperimentais [Machado, 2015] e,
com isso, validar o uso dos modelos.

Além disso, com vista a se obter uma solucdo ceglfi@ computacionalmente
exequivel com o método LBL, serd apresentada uralkae&io em relacdo a dependéncia da
discretizagcdo e valores de numeros de onda. Esdiagio podera indicar se as simulagfes
com maiores conjuntos de valores de nimero de cs@taprescindiveis em andlises desse
tipo.

Como discutido até 0 momento, o tratamento dasrigagdes espectrais de gases, ou
mistura de gases, é uma etapa fundamental na @&btese resultados consistentes em
problemas envolvendo troca de calor por radiacéui¢a. O detalhamento dos efeitos da
radiacdo no impacto dos processos de combustdortinepée, pois quanto maior o
detalhamento, maior sera a precisdo dos result#jmsar do progresso consideravel dos
modelos espectrais nas ultimas décadas, existammagglacunas nessa area do conhecimento

e, por isso, ainda ha um amplo espaco para a pasdaimétodos que permitam a solucéo
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pratica e computacionalmente viavel de problemagleando meios participantes em
radiacdo térmica, principalmente nos processo®hgstao.

Visto que na literatura trabalhos utilizando a gnégdo LBL sdo geralmente para
casos unidimensionais ou limitados a condicbesamaspecificas, o propdésito do trabalho € o
desenvolvimento de uma rotina para integracao &sfheatravés da integracao linha-por-
linha, aplicada ao calculo da equacédo de trangfiexéte calor radiativa, considerando o
espectro em todos os numeros de onda, adaptatliasye-Fluenatravés de UDFs.

A implementacédo da integracdo LBL de forma acopkaasimulacdes de radiacéo-
CFD ainda nao é viavel devido a alta demanda camjmutal, sendo aproximadamente 4000
vezes mais elevada do que o modelo WSGG [Centdrial].2Contudo, a abordagem LBL
(benchmark pode ser empregada para testar os modelos espgetrfim de se fazer uma
avaliacdo e validacdo dos modelos globais ja exeste Pretende-se, assim, conseguir
mensurar o desvio que a solucdo obtida a partimdaelo WSGG, j& implementada
anteriormente, apresenta com relacdo a solucado EBiabelecendo-se, assim, a principal

contribuicéo deste trabalho de doutorado dentr@réla de radiacdo térmica.

1.4 Organizagao do Trabalho

No Capitulo 2 € apresentada a modelagem de chansisares difusivas e as
principais técnicas para modelagem da cinéticaigaim

O Capitulo 3 expde os fundamentos basicos da tévo@ca por radiacdo em meios
participantes, além dos principais modelos usadmsliteratura para a modelagem do
coeficiente de absorcdo. E apresentado com maitmidhes a integracdo LBL o modelo
WSGG e a formulacdo matemética do modelo da somdepada-de-gases-cinzas
sobreposicao parcial (NCR-WSGG)

O Capitulo 4 aborda o problema em estudo, incluinddominio computacional,
condi¢cdes de contorno e propriedades fisicas, diEsrdados experimentais utilizados como
referéncia e uma breve explicacéo sobre diluicachdenas.

O Capitulo 5 discorre a respeito dos métodos nawoeritilizados na solucdo das
equacOes apresentadas nos Capitulos 2 e 3: méwdmlagmes finitos e 0 método de
ordenadas discretas além das principais considesagfdotadas na solucdo numérica do
problema. Uma breve explicacdo sobre a malha éragastNeste capitulo, ainda se d4 como
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a implementagédo do modelo WSGG e da solugédo LBanformplementadas via UDF no
Fluent.E, por fim, a validagédo da UDF desenvolvida pairgegracéo LBL.

Os resultados obtidos sdo mostrados no Capitulent as modelos WSGG e LBL,
para solucdo espectral da radiacdo térmica, pasacdsos de diluicdo com G@ N,. Uma
avaliacdo em relacdo amtabasesutilizadas também é apresentada. O Capitulo 7asaz
conclusdes e propostas de continuidade da pesquisa.

O Apéndice A mostra um estudo a respeito d@mbasesque foram utilizadas. O
Apéndice B fornece detalhes a respeito do métodbuBlizado para escolha da malha e das

ordenadas discretas.
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2 MODELAGEM DE CHAMAS LAMINARES DIFUSIVAS

Chamas difusivas sdo também denominadas como chadwapré-misturadas. Sao
chamas nas quais 0s reagentes estdo inicialmepézades, sendo que o oxidante e o
combustivel se encontram através do transportalifitsdo. Assim, a combustdo ocorre na
interface entre os reagentes, dado que a mistaraoenbustdo ocorrem simultaneamente. A
frente de chama se localiza na regido onde os mesgy@lcancam determinado nivel de
mistura (propor¢ao estequiométrica).

Diferentemente das chamas pré-misturadas, as chadaspré-misturadas nao
possuem as propriedades caracteristicas de velectdapropagacao, espessura de referéncia
ou razao de equivaléncia. A razao de equivaléntiauma chama ndo pré-misturada varia
desde 0, para regido onde ha apenas o oxidantey, gééra a regido onde ha apenas o
combustivel [Coelho e Costa, 2007].

S&o apresentadas nesse Capitulo as equacdes parseavacdo de massa total
(continuidade), transporte das espécies quimicamtiglade de movimento e energia. E por

altimo, mecanismos de cinética quimica.
2.1 Equacdes de conservacao
2.1.1 Equacéao da conservacao da massa total

A equacdo da conservacédo da massa total é dada por

—-+0(ev)=0 (2.)

ondep € a massa especifica da mistura é a velocidade do escoamento. Considerando a
hipétese de baixos nimeros de Mach, a densidaépande da pressao sendo, desta forma,
somente uma fungcao da temperatura e, portantogsydescrita como
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p, MW
RT (2.2)

na qual p, € a presséao de referéncia (atmosférita)y a massa molecular da mistur, a

constante universal dos gases idedisatemperatura.
2.1.2 Equacéo de transporte da quantidade de movimentoriear

A equacdo da quantidade de movimento do escoangenépresentada através da

equacao de Navier-Stokes a seguir
) ,0\7} =—Op+pg+0.7 (2.3)

ondep € a pressdog o vetor de forca de campo por unidade de massgrr@o entre
parénteses, do lado esquerdo da igualdade, refaeaederivada material do campo de
velocidades, ou seja, a aceleracdo de uma parti®ilfluido que se desloca no campo
multiplicado porp. O lado direito da igualdade € o somatorio dasa®r(por unidade de
volume) que agem sobre a particula. Os dois prosdiermos sédo forcas de pressédo e de
campo, respectivamente, enquanto o terceiro teemi@senta forcas de origem viscosa. Pela

hipotese de Stokes, para um fluido newtonianonsaietensadg é
f:u[iw(ivﬂ——u(i.v)l (2.4)

ondeu é a viscosidade dinamicai & o tensor de identidade.
2.1.3 Equacéao de conservacao de massa das espécies qusmic

O campo das espéciesem fragdo massica, para cada esplgigara escoamentos

reativos € determinado pela seguinte equacao
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a(pX)
ot

+i.(pvx):—ij+dg,pard =1,N, -1 (2.5)

onde os termos a esquerda da igualdade represangaolucdo temporal da fracdo massica

Xi da espécia e o seu transporte por adveccgdo, respectivaméates termos a direita
representam o divergente do fluxo de difusao més(q‘Tc) da espécie, e w; representa a
producdo ou consumo da espécie quimica

Para garantir a conservagdo da massa, a fracddcandssespecie nitrogénin, €

calculada por

N_

S

1
X, =1-3 X
N le ' (2.6)

O fluxo de difusdo massica no escoamento ocorrigldens efeitos dos gradientes de

temperatura (também conhecido como efeito Sojét)dos gradientes de pressge, e dos
gradientes de concentragdo das especies quimj¢éSoelho e Costa, 2007]. Portanto o

vetor de difusdo massica é dado conforme

G =R AR

2.7)

Em processos de combustdo a pressao atmosférgradisntes de pressdo sao muito
pequenos e, portanto, o termo de difusdo massiddalaos gradientes de pressédo pode ser
desprezado [Coelho e Costa, 2007]. Na maioria dgas®Eessos, a contribuicdo pelo efeito
Soret também pode ser desprezada. Esse efeito artamie apenas para as espécies com

baixo peso molecular (H, He e)}ie a temperaturas baixas. Deste modo, a difusgo d
espécies se da somente devido aos efeitos dosgeside concentragé(ﬁ €7%).

A difusdo ordinaria por gradiente de concentragéo neisturas multicomponentes
pode ser tratada, para um esfor¢co computacionatigol assumindo a Lei de Fick [Coelho e
Costa, 2007]. Nesta aproximacao, o fluxo difusivassaico é dado por:
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_

jid ==PDy ﬁxi =pX \_(. (2.8)

ondev, é a velocidade de difusédo da espédada por

v =-—20X (2.9)

e ondeD; ,, € o coeficiente médio de difusdo massica da espaai mistura. Este coeficiente

pode ser obtido pela aproximacao de Hirshefeldex, €1954:

1- X,
X.

P
i=1j#]
Di’j

D, = (2.10)

ondeD; ; € o coeficiente de difusdo binaria da espéeim relacédo a espégie
2.1.4 Equacéao do transporte da energia

A equacdo de conservacao de energia pode seestritermos de entalpia especifica

total da misturah, como

+ﬁ.(p\7h):%+f Tv-0. + 6 (2.11)

na qual os termos da esquerda da igualdade reprasarevolucéo temporal da entalpida

mistura e o0 seu transporte por adveccao, respewiviz. Os termos da direita representam a

derivada material da pressao, a dissipacao visoadi@ergente do vetor de fluxo de caﬁr,

e o0 termo fonte radiativay.

A aproximacéo de baixo Mach e regime permanentdidgengue o efeito da derivada
material da pressdo pode ser negligenciado. Pquespreno comparado com a liberacdo de
calor na chama, o termo de dissipacao viscosa tangéesconsiderado [Coelho e Costa,

2007]. De forma semelhante ao fluxo difusivo massa fluxo difusivo térmico também é
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composto por trés fenbmenos: o primeiro é o flueocdlor pela conducdo causado por
gradientes de temperatura (Lei de Fourier); o seégéo fluxo de calor gerado pelo gradiente
de concentracdo das espécies (efeito Dufour) queuélmente negligenciado em processos
de combustdo; e o terceiro e ultimo ocorre devidbf@sao ordinaria de massa [Coelho e
Costa, 2007].

O fluxo de calor pode ser representado pela EquacEt na quah é a entalpia

especifica da espécie quimica
- = NS -
jq=—AOT+> R j (2.12)
i=1

ondel é condutividade térmica da mistura gasosa.
Os efeitos das reagcdes quimicas sao contabilizzelasentalpia especifica da mistura,

que é funcdo da composicéo conforme

Ns

h=>Yh (2.13)

i=1

h=h, + [, (T)dT (2.14)

0
onde h € a entalpia especifica de formacédo da espécigemperatura de referéncibes =

298 K ecp,i 0 calor especifico a pressédo constante.
2.2 Modelagem da cinética quimica

O processo de combustdo € caracterizado pela moist&le inUmeras reacoes
elementares que ocorrem simultaneamente. Em gerakacfes sao reversiveis e a taxa da
reacdo reversa também é considerada. A seguir &at@sa modelagem da producéo ou
consumo das espécies quimicas no termo fonte de@&ojale transporte das espécies.

Uma reacao quimica genéricpode ser escrita como
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Ng Nq
QU A=2454 (2.15)
i=1 i=1

onde . representa a formula molecular da espeéeciey; sdo os coeficientes

estequiomeétricos, os quais indicam quantos molsspeciei fazem parte da reagdp os
indices (") e () indicam a presenca da espedgereagentes e produtos, respectivamente. A

expressao geral para a taxa de reacéo liquidapasgag pode ser escrita como
- Ns UI- NS L{
601=kf,j|_|[v/i/]"‘—|$,jn[.// b (2.16)
1=1 1=

A concentracdo molar da espécjedada por[./i/] = (MW /MW,)(po/R,T) €k
representa a constante de taxa. Os subsdrgasindicam os sentidos direto e reverso das

reacdes respectivamente.

A constante de taxaé escrito na forma modificada de Arrhenius,
k= ATFe&/RT (2.17)

comA sendo o fator pré-exponenciflp expoente da temperatur&ga energia de ativacao.
Estes parametros sdo encontrados empiricamenterpoedimentos de ajuste em resultados
experimentais, ou teoricamente a partir de prinsipiais fundamentais.

Quando nado especificado, a constante da taxa dgioreseversak , pode ser

calculado pela constante de equilitttgatravés da Equacéo 2.18, e tabelado em fungéo da
temperatura. No equilibrio, a taxa de variacdo @zentracdo de qualquer espécie € zero.
Disso resulta que a razdo entre a taxa de reacdia @& a taxa de reacdo reversa e igual a

constante de equilibrig_, da reacapem questdo

Kc,j(T)= f,i(T) (2_18)
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Por fim, tem-se que o termo fonte to@lpresente na equacdo de conservacdo das

espécies, contendo a contribuicdo de todal,asacdes presentes no mecanismo quimico

envolvendo a espécigé dado por

Q= Mwi(u.",,- 4, )@, (2.19)

j=1
2.3  Mecanismos de cinética quimica

A combustédo de hidrocarbonetos envolve um grandeeraide reacdes quimicas, as
quais se apresentam de forma consecutiva e coimpetibm diferentes taxas especificas,
representando a nivel molecular a transformacaealgentes em produtos. Ou seja, mostra
quais ligacdes sdo rompidas ou formadas e em paasos as reacdes prosseguem e também
suas taxas relativas. Cada etapa envolve o reardmjatomos originando assim novas
espécies quimicas. Estas transformacdes que ogopmiem ser representadas através de
mecanismos completos, ou seja, mecanismos que lewarconsideracdo todas as reacdes
elementares na rota de combust&o do conjunto @eiespenvolvidas.

Mecanismos cinéticos detalhados sdo validados fjara especificos de chamas, e
condi¢cdes de operagdo. Ainda assim, 0os mecanismasnética quimica impdem certas
limitacbes a solucdo de problemas envolvendo cotdbu®s mecanismos cinéticos tém
validade apenas para as condicdes em que forardosriau ajustados. Além disso,
frequentemente o numero de etapas utilizado pasare@leer um processo de oxidacdo e
enorme e, portanto, o custo computacional pode oseart extremamente alto. Outra
desvantagem esta relacionada a dificuldade emtse wdlores precisos das taxas de reagéo
quando se tem um numero grande de reacdes elegefd@amando um Unico mecanismo

completo.
2.3.1 Mecanismos detalhados

Paran espécies quimicas In& pares de reagentes, e para cada um destes pdegs po
existir diferentes possiveis produtos. Entretamboitas destas reacfes matematicamente
possiveis ndo ocorrem na realidade ou possuem txesacdo muito pequenas para serem

expressivas. A construcdo de um mecanismo detalbadalistico, desta forma, envolve a
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identificacdo das reagOes que realmente ocorremeepqssuem impacto significativo na
oxidacdo do combustivel.

O GRI-Mech € um mecanismo de reacfes quimicashdei@d otimizadas para
oxidacdo de metano e gas natural. A versédo 3.0ngafta por 325 reacfes e 53 espécies (O,
Oz, M, H, OH, K, HO;, H,0,, CH, CO, CH, HCO, CH(S), CH;, CH,0O, CH,, CO,, CHOH,
CHs;0, CHOH, GH, CH,, HCCO, GH3, CH,CO, GH4, GHs, CGHs, H2O, Ny, AR, C,
HCCOH, N, NO, NO, NG,, NH, HNO, NH, NNH, CN, NCO, HCN, HOCN, HNCO, €N,
HCNN, HCNO, NH, CH,CHO, CHCHO, GHs, CsH7) com seus respectivos parametros de
reacdo e propriedades termoquimicas das espéaietvzidas. O mecanismo é produto da
parceria entre varias universidades e pode ser neado em
http://www.me.berkeley.edu/gri_mech/.

No mecanismo GRI-Mech estdo incluidas reacbes qagnipertinentes aos
hidrocarbonetos constituintes do gas natural. Eanite, aspectos relevantes a combustdo de
varias espécies nao foram considerados. Portaétn.énaconselhavel para modelagem da
oxidacdo de combustiveis puros como metanol, pmpatieno, acetileno, entre outros.
Embora o mecanismo contabilize reacfes de formdedNOx a reducdo seletiva nao-
catalitica do NO (importante na requeima de gasraem baixas temperaturas) nao esta
incluida no modelo, assim como a formacédo de foligMcBride et al., 1993; Burcat e
McBride, 1993].

Estudos envolvendo mecanismo detalhados de cinéfidenica, contabilizando
somente reacfes elementares, ou seja, reacoes resempelmente ocorrem em nivel
molecular sdo reportadas nos trabalhos [Lutz, 1888er e Bowman, 1989; Frenklach,
1994; Konnov, 2009].

2.3.2 MecanismosSkeleton

Alguns mecanismos reduzidos a partir de mecanishetelhados sdao chamados de
skeleton Esses mecanismos consideram apenas as reac8esigndicativas para 0 processo
de combustdo em questdo. Estes mecanismos saodtmnpar dezenas de reacdes em
detrimento das centenas de rea¢fes elementares decanismo completo. Essas reducdes
tém como principal objetivo obter um menor custmpatacional quando comparados com
0S mecanismos detalhados, porém sem deixar de amodelbxidacdo do combustivel

satisfatoriamente. Muitos trabalhos podem ser drados na literatura em que mecanismos
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reduzidos do tipskeletonsao utilizados como uma alternativa eficiente @aisolugéo da
cinética quimica [Miller et al 1984; Kazakov e Htlrch, 1994; Sankaran et al., 2007; Chen,
Z., et al 2007; Lu e Law, 2008; Choi, et al., 20P@rente, et al 2011; Verhoeven et al., 2012
e Garten, B., et al 2015].

Dentre os varios mecanismos disponiveis na litexgpara a queima de metano, o
mecanismo skm-DRM19 foi o escolhido para realizad@ste trabalho, pois apresenta bons
resultados com um custo computacional conveniente.

O mecanismo skm-DRM19 desenvolvido por Kazakovenkeach, 1994, é formado
por 84 reacdes elementares e 21 espécies quintigasi( O, Q, OH, HO, HO,, CH,,
CHy(S), CH, CH,, CO, CQ, HCO, CHO, CHO, GHs, GHs, GHs, N, e Ar). Este
mecanismo representa um conjunto reduzido de reag@pazes de reproduzir as
caracteristicas de tempo de ignicéo e a velocidadghama laminar de forma coerente com o
mecanismo original. As propriedades termodindméeake transporte das espécies quimicas
sdo as mesmas do GRI-Mech 1.2 [Frenklach et a84]1®D mecanismo DRM19 pode ser
encontrado emttp://combustion.berkeley.edu/drm/

O skm-DRM-19 foi testado em comparacdo ao GRI-Mexnkado 1.2 em uma série de
simulacdes de tempo de ignicéo e velocidade de @ilaminar em pressdes de 1 atm a 20
atm para a faixa de temperaturas de 1000 K a 2580d&ao de equivaléncia de 0,6 a 1,5.
Para o tempo de ignicao de chama, o mecanismoideduanteve erros de aproximadamente
6-8% a baixas pressdes em todo o intervalo da rdedmuivaléncia, apresentando maiores
desvios junto as menores temperaturas. Em prest®emdas (10 atm) os erros para baixas
temperaturas cresceram significativamente na omle#0%. Em chamas pré-misturadas foi
avaliada a velocidade de chama laminar e a fracaarndos radicais H, OH e GH
apresentando erros de aproximadamente 8% na vatlacide chama (3-4% para condicdo
estequiométrica de mistura) e erros maximos danastia dos radicais na ordem de 20%,
80% e 15%, respectivamente para H, OH g 6&hdo que os valores elevados de erros na
fracdo molar foram observados apenas em misturaecaesso de combustivel (para razdes
estequiométricas proximas de 1 estes valores sédotoeno de 1-7,5%) [Kazakov e
Frenklach,1994].
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2.3.3 Mecanismos Globais

Mecanismos globais podem também ser utilizadosmhes eficiente do ponto de vista
numeérico devido ao baixo custo computacional. Etnagbes nas quais as informacdes
guimicas fornecidas por mecanismos detalhados astwedessarias, 0s mecanismos globais
sdo em geral a opgéo escolhida. Entretanto, mewasiglobais sdo ajustaveis somente a uma
estreita faixa de condi¢cfes o que limita sua apilicade.

Apesar das limitagbes, mecanismos globais sdodrggmente utilizados como uma
aproximacéo rapida e eficaz que reduz considerargiro tempo despendido para a solugéo
de problemas de combustdo [Westbrook e Dryer, 198des e Lindstedt 1988; Marakis et
al., 2000 e Yin et al., 2011].
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3  RADIACAO TERMICA

Transferéncia de calor por radiagédo térmica € umdnfeeno significativo em muitos
processos industriais de aquecimento, resfriamegitagem, assim como nos processos de
conversao de energia que envolve a combustdo deustiveis, como camaras de combustéo
ou fornos industriais, além, € claro, da radiagiars

A radiagdo, ao contrario da conducdo e convecgm requer um meio para que ela
ocorra. A radiacao pode ser determinada como aagegdo de ondas eletromagnéticas. Uma
representacdo do espectro eletromagnético podeisterna Figura 3.1. Cada segmento do
espectro tem importancia para variadas atividdei@s a radiacao térmica tem-se interesse na
regido intermediaria, que compreende a regido #eal00um, e inclui uma parcela do
ultravioleta (UV) e toda a faixa visivel e infrawezlha (IV), sendo este o intervalo que

interessa para a transferéncia de calor.

;

— Violeta
Azul
Verde
Amareio
Vermelh

. | { | K _Infravermelho |
— l< Ultravicleta S| ::
P J ) e e Microondas
| e O
,< Radiagao térmica >
= o [

| to4l 107 :

[ [ o | | ek =] I 1 | |
107 1074 107 107 107! 1 10 10° 10° 10
Alpm)

Figura 3.1 — Espectro da radiacdo eletromagndticadpera e De Witt, 2008].

Na engenharia muitos processos com radiacdo téeniga@vem gases que participam
do processo de transferéncia de calor. Meios paatites absorvem, emitem e espalham
energia radiante como, por exemplo, gases comondxo e didéxido de carbono, o metano
e o0 vapor de 4gua. O ar e 0s gases monoatomicasas@&parentes a radiacdo térmica, ou
seja, ndo participam do processo de radiacao.
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O objetivo deste capitulo é apresentar a equacii@uferéncia radiativa (RTE) para
meios participantes. Para tal, a definicdo de algamceitos é fundamental na compreensao
do estudo de transferéncia de calor por radiac@oreanto, incialmente a definicdo de corpo
negro e da intensidade de radiacdo sdo apresentadgsido de uma descricdo do
comportamento espectral dos gases participantggauesso de transferéncia de calor por
radiacdo e sua modelagem. A abordagem numéricasé e para a solucdo da equacao de

transferéncia radiativa também € apresentada nap#eilo.
3.1 Corpo negro

O corpo negro é uma idealizacdo, pois se consigieeaele absorve toda a energia
radiante incidente, independente da direcdo e dawoernl de onda. Ainda, para uma dada
temperatura, a energia radiante emitida pelo coggoo € maxima para cada niumero de onda
e direcéo [Siegel e Howell, 2002].

A Figura 3.2 considera um corpo negro a uma tenmyrerd, envolvido por um

detector hemisférico que capta a radiacao térntoarcimero de ondg dentro de uma faixa

Detectorde radiagdo

ﬂdqle

—

T
1
1

n—=> 7 (um)

Corponegro

Figura 3.2 — Corpo negro envolvido por um detebwmisférico [Brittes, 2011].

O poder emissivo espectral hemisférico de corpam@,b(q,T) (W/m2um), cuja

dependéncia em relagdo ao numero de onda é daddipeibuicdo espectral de Planck, é a
energia emitida por uma superficie negra, por wadde tempo, por unidade de area e por
unidade de intervalo de nimero de odgaem torno de.

A equacdo para a distribuicéo espectral de Plarscida como
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2 3
E,(7.T) =—e£7%l,zl (3.1)

ondeT (K) é a temperatura, (um) € o numero de onda@® e C, sdo constantes que valem,
respectivamenten,59552137x10® Wum?/(m?sr) e1,4387752x10* pmK.

Integrando-se a Equacédo 3.1 em todos 0os numerosdie resulta na Lei de Stefan-

Boltzmann
E,=0T* (3.1)

onde E, (W/m?2) € o poder emissivo total do corpo negre gepresenta o fluxo de energia

radiativa emitida por uma superficie de area uaitartemperaturd e o = 56704x107°

W/(m?K* é a constante de Stefan-Boltzmann. A intensidisleadiacdo total associada a

emissao do corpo negro € dada por

oT?
T

1,(T) =

(3.3)

3.2 Intensidade da radiacéo térmica

A intensidade da radiacély, € definida como a energia radiante emitida pca anea
infinitesimal dA, por unidade de tempo subtendendo o angulo sdtidem um intervalo do
espectrady, considerando a emissdo em uma direcao partipubaeniente de um elemento
de areadA, contido em um meio participante, como pode s&owvia Figura 3.3. A equacgao
para a intensidade é dada por

I — dsQ/l
7 dAcosf dw 7

(3.4)

ondel, é dado em W/(fum sr).
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Figura 3.3 — Geometria para emissao de radiac@ondearea diferenciaA
[adaptado de Siegel e Howell, 2002].

Por consequéncia desta definicdo a intensidadeémase constante quando ndo h&
atenuagcao ou emissdo no meio. Para um meio pariteipa intensidade de radiacdo varia
conforme o trajeto [Siegel e Howell, 2002].

Por ser perfeitamente difusa, a intensidade deagadi do corpo negro relaciona-se

com o poder emissivo do corpo negro, conforme agipabaixo:

|, , =mE

n,b

(3.5)

7,b

ondel,, € a intensidade de radia¢do térmica espectraldenpbr um corpo negro [Siegel e
Howell, 2002].

3.3 Atenuacao da intensidade devido a absorcédo do meparticipante

Quando um feixe radiante passa através de uma eadwaneio participante, ele
atenua sua intensidade através de efeitos de absang espalhamento. A reducdo na
intensidade de radiacdo atravessando uma camadwideparticipante de espesswtd é
proporcional ao produto dg por dS conforme Figura 3.4. Experimentalmente, foi possi
determinar que a alteracdo na intensidade depemaeadnitude da intensidade local. Uma

constante de proporcionalidade dado pelo coefieielet extingaok, € introduzida, sendo

essa constante uma funcédo da temperatura, da @résséoncentracdo do meio e do numero

de onda da radiacéo incidente.
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fo— & R
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Figura 3.4 — Intensidade de radiacao ao longo do paaticipante de espesswa
[adaptado de Howell et al., 2011].

Assumindo-se que nao haja espalhamento, a intelestttaradiacao reduz-se ao longo

do caminho de acordo com a equacéao abaixo:
dl, =-«,(S)1,dS (3.6)

A atenuacao da radiagcdo é a soma dos efeitos decabse espalhamento, e quando o
espalhamento é negligenciado o coeficiente de @dig igual ao coeficiente de absorcdo. Os
principais gases estudados neste trabalhg; €®L0O, ndo espalham radiacdo de forma

significativa, assim, o efeito de espalhamentospaezado.
3.4  Aumento da intensidade devido a emissdo do meio p@ipante

A proporgéo em que a intensidade de radidg@ravessa um meio participante, em
uma determinada direcdo, a energia € absorvidaterssidade € atenuada. Porém ao mesmo
tempo em que ocorre a atenuacao, tém-se sua eaargentada devido a emissao do meio.

A energia total quantificada ao longo de um camirfialepende do préprio
comprimento desse caminho e da energia contida&io. l@ontanto que o meio esteja em
equilibrio termodindmico, tem-se que a intensiddeleadiacdo emitida é dada pelo produto
da energia emitida por um corpo negro multiplicgado coeficiente de absorcdo e pela
trajetéria percorrida. Assim, o diferencial de mdielade emitida ao longo dS é dado da

seguinte forma

di,.=k,(S)1,,dS 3.7)
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Na equacaa, , coeficiente de absorcdo, € o mesmo, tanto parss@mcomo para

absorcéo, desde que o0 meio esteja em equilibrmetinamico.
3.5 Emitancia total

A emitancia total é a integracdo em todo o espelarmtensidade de radiacdo emitida
por um meio participante comparada ao poder enaigsial de um corpo negro a uma mesma

temperatura [Siegel e Howell, 2002]:
(3.8)

Aplicando a Lei de Kirchhoff, pela qual se tem guemitancia € igual a absortancia —
propriedade que determina a fracdo de radiacac qaiesorvida por um meio ¢,(= a,), €

substituindo a absortancia espectsal= (1- exp(-«,ps)), Obtém-se entdo a equagdo para

emitancia total

Tlmb [1-expt«,pS)|d7

oT*

eM)=m

(3.9)

ondepSeé o produto da presséo parcial pelo caminho, dadateim, ex, € o coeficiente de

absorcdo do meio participante dado eth m

3.6 Equacao do transporte radiativo

A equacédo do transporte radiativo (RTE) € uma dipuagie engloba os efeitos de
absorgéo, emissédo e espalhamento na intensidadadd&do para um determinado meio
participante ao longo de um camin8oEm determinados casos, simplificacdes na equacao
podem ser realizadas, de acordo com a precisdgs#@&@epara a solucdo, ou de acordo com

as propriedades do meio participante em questde &dsos onde o espalhamento é
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desconsiderado a equacao para transferéncia deradiativa € dada pela combinagédo das
equagOes Equacéo 3.6 e Equacéo 3.7, vistas antents.

d|,7 _
ds ==K, L, +K, 1,4

(3.10)
onde o primeiro termo no lado direito represendaimento na intensidade de radiacéo devido

a absorcdo; o segundo termo, a reducdo na intelesttiaradiacéo devido a emissgog a

intensidade de radiagdo espectral, g corresponde a emissdo do corpo negro, visto na
Equacao 3.1.

A Equacdo 3.10 corresponde a equacao governanteprdblema de gases
participantes. A solucdo da equacdo de transpadiativo necessita de diferentes tipos de
integracéo: espectral, direcional e espacial.

O interesse na modelagem espectral dos gases igmrtes se justifica pela
complexidade de determinacdo das propriedadesntadigpara esses meios, devido as
grandes variagcOes espectrais.

Os coeficientes de absor¢céo e emissao sao fung@esagiam abruptamente com o
namero de onda. Isso ocorre devido a transicOesstasios de vibracdo ou rotacdo que o0s
gases participantes frequentemente sdo submetilege] e Howell, 2002]. A Figura 3.5
ilustra o comportamento irregular dos espectrosus goeficientes de absorcdo, nesse caso
especifico para uma molécula deLLO

Um gas participante é composto por moléculas, aorimms ou elétrons livres, que
podem assumir diferentes niveis de energia. Em mmolécula, seus atomos formam um
sistema dindmico com modos de vibracao e rotacaoiess especificos de energia. O féton
€ a unidade basica de energia radiativa. Quandmdésao liberados, ocorre emissdo de
energia radiativa, j& quando eles sdo capturadmseoabsorcdo de energia. Assim, quando
um foton € emitido ou absorvido, a energia da @adiemissora ou absorvedora é reduzida
ou aumentada, respectivamente. Esse aumento ouuilgdd envolve niveis discretos de

energia. A se¢ao a seguir mostra como o coeficimebsorcaa, pode ser obtido.
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Figura 3.5 — Espectro do coeficiente de absorcém &, T=1500Ke po=1 atm.

3.7 Coeficiente de absorcéo e as linhas espectrais

O coeficiente de absorcae, , dado em funcdo do nimero de onda, da temperatura,

da fracdo molar e da pressao total e € calculadeést de
&, T.pY)=NT § YG(7, T pY (3.11)

ondeN é a densidade molecular , em molécula?anCy é a secéo transversal de absorcéo,
em cnf/molécula eY é a fracdo molar que pode ser definida cofmop / p. Considerando
que a pressao totg)( utilizada nesse trabalho é igual a 1, a prepaéwal da molécul§p) é
equivalente a fracdo molar da espécie.

A densidade molar do g&ké dada por

N
N(T, p) =% (3.12)

ondeNa € 0 numero de avogradg, € a constante universal dos gasé@séea temperatura do

gas. Definindo-seN” = N, /R, tem-se:
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Kk, =N’ %CH (3.13)

Para o modelo WSGG, é conveniente definir o camfiel de absorcdo baseado na

pressao,,. Assim

K

="
K, =—

P/
Y

"
=G, (3.14)

O calculo para a secao transversal de absdtgadepende da modelagem de linhas
espectrais. Essas linhas espectrais formam o espmctradiacdo. Um ndamero de onda (ou
uma determinada frequéncia) estda associado comnai¢do de um nivel de energia para
outro e, na auséncia de outros efeitos, esse espeatomposto por linhas espectrais de
espessura infinitesimal posicionadas naquele nuarderonda. Os efeitos de alargamento
fazem com que a linha espectral infinitesimal sdgagada e, consequentemente, tenha uma
faixa finita de nimero de onda ao redor do numezoodda de transicag;. Alguns
mecanismos de alargamento sao o natDabpler, por colisdo &tark

Cada processo de alargamento contribui com umediterperfil de linha e o espectro
final sera o resultado da mudanca dos processakdgEmento individuais. As formas dessas
linhas sdo apresentadas esquematicamente na Bigurdlma caracteristica importante é a
meia largura. Ela define a metade da largura da banda na mdgaskea altura.

O termoS;, intensidade da linha, é obtido através do bamcdatios HITEMP, e é
dado pela integral da sec¢éo transversal de absdtggoem relacdo ao niumero de onda,

sendo calculado a partir da seguinte relagéo:
§ =[C,y ndn = [C,; (dr-1,) (3.15)
0 —o

Sj eC,i(n) sdo dependentes do numero de moléculas queeastiimnsicédo do nivel
de energia paraj, e da massa especifica do gas. A r&zagdn)/ §;, tende a cancelar o efeito

da massa especifica na magnitu@gj(r). Assim é possivel observar o efeito da massa
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especifica na mudanca da forma da linha, onder@srfenos responsaveis pelo alargamento
da linha sao vistos [Siegel e Howell, 2002]. A segéo apresentados em maiores detalhes os

mecanismos de alargamento.

Figura 3.6 — Forma de linha pra diversos tiposldeyamento [Modest, 1993].

3.7.1 Alargamento natural

O alargamento natural é calculado pela seguintagémgu

Culn_  ylm (3.16)
Sj V§ + (’7 —17; )2
ondey, é a meia largura para o alargamento natfyad,a intensidade da linhaye& o nimero
de onda.
Esse alargamento tem a forma do perfil de Lorerdzsemétrico em torno dg;. O
alargamento natural normalmente é negligenciad@a@inacdes de engenheira, sendo muito

pequeno se comparado aos outros mecanismos daratartp [Howell et al., 2011].
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3.7.2 Alargamento Doppler

O alargamento Doppler é causado pelo deslocamestaimneros de onda dos fétons

devido aos movimentos dos atomos e moléculas egmdmlculado

—C”’ij (,7) :i\/@ {— - IL2:|
s T\ expg - @ m,)zy% (3.17)

ondeyp € a meia largura para o alargamento Doppler. BEsgamento tem importancia
apenas em altas temperaturas acima das encontemdaProcessos convencionas de
combustao. [Siegel e Howell. 2002].

3.7.3 Alargamento Stark

O alargamentoStark ocorre na presenca de fortes campos elétricosguah as
moléculas de gases séo fortemente perturbadas.

3.7.4 Alargamento por Coliséo

O calculo do alargamento por colisdo é baseadoenfd de Lorentz. Nesse caso, a

equacao utilizada é

CulD _  yelm
S ve+(n —17; )?

(3.18)

ondeYc é a meia largura para o alargamento por coliséa expressdo aproximada p#ra

€ dada por:

_ 1 4/mD%p

- 3.19
Ve =2 (MK (3.19)

ondeD é o diametro dos atomos ou moléculaséea pressao do gas.
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De acordo com Siegel e Howell, 2002, de todos asggaimentos mostrados, o mais
importante é o alargamento por colisdo, pois elm tgrande influéncia na regiéo
infravermelha do espectro, importante em problemas envolvem transferéncia de calor.

Assim, a geracao dos espectros dos gases consideraste trabalho é baseada nesse perfil.

3.8  Espectros de sec¢éao transversal de absorcao espeltra

O espectro de absorcao para os gases considersste trabalho, o alargamento por

colisdo, é descrito pelo perfil de Lorentz, dada po

n+NC .

c,=> s h (3.20)

pne T Y, +(’7 _’7i)

ondeC, é a se¢éo transversal de absor§aé,a intensidade da linha para cada linha do banco
de dados em um determinado nimero de opdAlC é a faixa de dados em tornordgue €

lida no banco de dados para calculddjes y; € a meia largura para cada transi¢éo, que pode

ser calculada da seguinte forma:

Tref "
Vi = T PsVselr +(1_ ps)yair,i (3.21)

ondeyserri € a meia largura devido ao alargamento da prapoigcula,y,,; € 0 alargamento
devido ao arps € a pressao parcial do meio participanté,o coeficiente de dependéncia de
temperatura & € a temperatura de referéncia em que esta coramléddnco de dados. Os
dadosysert), yari Sa0 fornecidos pelo banco de dados. O valor des@oeparcial da substancia
deve ser menor ou igual a 1 atm, com pressaodetalatm.

Os espectros para os valores de secéo transverabkdr¢cao sao gerados variando o
para a regido em que se tem interesse, ou semixa de numero de onda ente0 e
10000cnt, que compreende a regido mais significativa paeliacao térmica em processos
de interesse em engenharia.

Para uma dada temperat(raa integral da intensidade da linha é obtida por:
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\Q(Tref) exp(_C2E| /T) _[1—9Xd_C2Vi /T)]- (3 22)
“7Q(T) exptC,E /T,,) l-exd-C, /T ) -

s(7)=s

ref

ondeQ é a soma das fun¢des de particdo (depende dautagldo isétopo e da temperatura)

e representa a soma de todos os estados de vdsgagional, rotacional)y; € a diferenca de
energia entre o estado inicial e o final, dado camonimero de onda no vacug, € a
energia no nivel mais baixo, @ € a segunda constante de Planck, 1,43877cm K. Os
parametro®), vi, E, sdo obtidos pelo banco de dados HITEMP 2010abdéapresentado na

proxima secao.
3.9 Banco de dados espectrais HITEMP

E a partir de bancos de dados como o HITRAN e HIPHMe os espectros da sec¢io
transversal de absorcdo sdo possiveis de sererdogerasses bancos de dados contém
informacBes sobre parametros relativos as molécatasfuncdo do niumero de onda. Para
estudos de combustdo, é mais apropriada a utibizdgédanco de dados HITEMP, pois 0s
dados sédo obtidos para temperaturas elevadas de K0® 1500K. Isso significa que
extrapolacdes para temperaturas mais elevadas sserbanco de dados é mais adequada que
com o HITRAN, que é obtido na temperatura de refdeéde 296 K.

A primeira versdo da base de dados HITRAMI¢h resolution TRANSmMmission
molecular absorption databa3eoi distribuida gratuitamente, utilizando-seatmagnéticas
de banda larga, em 1973, pelo Laboratério de peagula Forca Aérea de Cambridge e tem
sido atualizada periodicamente através dos andahifikm et al., 1998, Rothman et al., 2005,
Rothman et al., 2010]. As atualizacBes estdo digsptnna internet. A atual versdo do
HITRAN contém 47 diferentes espécies (moléculas)thian et al., 2013], contra 42
espécies da versdo apresentada anteriormente [Rotkimal., 2010]. Por outro lado, o banco
de dados mais recente do HITEMRigh Temperature Molecular Spectroscopic Database
apresenta parametros para cinco moléculgd; BQ, CO, NO e OH [Rothman et al., 2010].

As Tabelas 3.1 e 3.2 a seguir, mostram uma comgiaragtre os parametros do
HITEMP e HITRAN para os numeros de isotopos e deals espectrais para cada espécie e

0S principais parametros encontrados no banco sidaélI TEMP, respectivamente.
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Tabela 3.1 — Comparacéo entre HITEMP e HITRAN [Rath et al., 2010].

Molécula Faixa Espectro (¢ N is6topos N linhas N linhas
(HITEMP 2010) (HITEMP 2010) HITRAN
H,O 0 <5 < 30000 6 111377777 69201
CO, 5<5 < 12785 7 11167618 3124792
CcoO 0<#y < 8465 6 115218 4477
NO 0<n <9274 3 105633 105079
OH 0<7 < 10268 3 40055 31976

Tabela 3.2 — Nomenclatura utilizada pelo bancoats HITEMP.

Parametro Descricao
Mol Numero da molécula
Iso Numero do isétopo
n Numero de onda no vacuo, ém
S Intensidade, cifY(molec cn¥)
A Coeficiente de Einstein;'s
Var Alargamento da meia largura pelo ar, ¢aim
Vselt Alargamento da meia largura, ¢fatm
E Energia do estado mais baixo, tm
n Coeficiente de dependéncia de temperatura

A Figura 3.7 mostra espectros da sec¢ao transveesabsorcédo para G@ HO. Os
espectros foram obtidos na temperatura de 1000p&ra a pressao parcial de 0,1 atm e

presséo total de 1 atm a partir do banco de datits\P.
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Figura 3.7 — Espectro da secao transversal docoeatie de absorcéo para: (a) 5O
(b) H2O para temperatura de 1000K e presséao parciallca,
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3.10 Geracgao dos espectros de absorcao para a solucéolLB

Para obtencéo da solucdo com o LBL o primeiro pasaaeracdo dos espectros de
secao transversal de absorcédo (secdo de choqueeetrsal). Entretanto, a obtencdo desses
espectros requer a andlise de alguns aspectos inosmédmportantes. Um deles, e
possivelmente mais importante, é se o numero dop@NP) utilizados na geragcédo dogs €
suficiente para uma resolucdo adequada dos espeCirblP corresponde ao valor total de
nameros de onda) que o espectro de secédo transversal de abserédpara o intervalo de
= 0 az= 10000 crit-

A avaliacdo do NP é feita individualmente para cgda de interesse, GOH,O,
diante do fato de que cada gas se comporta de raatii@rente. Essa avaliacéo foi realizada
por Ziemniczak, 2014 onde foram gerados especedS@ e HO para valores de NP entre
150.000 a 400.000 paiiaz=1500K ep;i= 0,5 atm. A avaliacdo da convergéncia foi obtidb p
calculo da emitancia total (Equacao 3.9), qus 3,0 atm m. Essa avalicdo determinou que
150000 valores de NP sao suficientes para geragsiespectros que correspondem adym
0,066 cnt.

3.10.1 Dependéncia das pressbes parciais na obtencdo dasefientes de absorgao
baseados nas pressodes parciais

A Figura 3.8 ilustra o coeficiente de absorcdo adsena pressag,  calculado

para duas pressdes parciais,= 0,1 e 0,4 atm para valores de nimeros de ondeodg®

uma faixa do espectro, considerando uma temperdeiia&1200K e uma presséao total de
p=1,0 atm para a espécie deCH E possivel observar que o coeficiente de abisgpara o

H.O é dependente da pressao parcial a qual foi gerad
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Figura 3.8 — Coeficiente de absorcdo baseado sagwale D para pressoes parciais

de 0,1 atm e 0,4 atm.

O mesmo é mostrado na Figura 3.9 para a espéc®gdO coeficiente de absorcéo

baseado na pressaq _ foi calculado para duas pressdes parcigis= 0,05 e 0,2 atm para

valores de niumero de onda dentro de uma faixa plects, considerando uma temperatura
deT=1200K e uma presséo total pel,0 atm. Diferentemente do comportamento da espéci
de HO a espécie C{nédo apresenta dependéncia da presséao parciadiqgerddo.

Essa independéncia da pressao parcial para,alG®, permite que o coeficiente de
absorgaox;,; =k, b seja calculado para apenas uma pressao parciabigua

A diferenca no comportamento do,® e CQ, provavelmente, se da devido a
diferenca na estrutura da geometria molecular delas vez que o CO& uma molécula

apolar com geometria linear e g®é molécula polar com geometria angular.
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Figura 3.9 — Coeficiente de absor¢éo baseado sagwale Copara pressdes parciais
0,05 atm e 0,2 atm.

Para problemas onde o meio participante é comppstomais de uma espécie

quimica, o coeficiente de absor¢&p no problema LBL pode ser calculado para a mistura

das espécies participantes (C®HO0), para cada numero de onda, em funcdo das psessée
parciais de cada uma das espécies conforme

K =K K (3.23)

n = Mnco, pCOz + P71 0 szo

3.10.2 Passo a passo para construcéo ddatabases

Os espectros de secdo transversal de absorcéa smlacédo do LBL foram entéo
gerados para NP=150000, conforme recomendado emnitieak, 2014, para a faixa de
temperaturas de 200 K a 2200 K, com intervalo dep&ratura de 100 K entre elas,
totalizando 21 temperaturas. Foram gerados esgqudira as moléculas de £©om pressao
parcial depco= 1 atm e para a molécula de® com pressdes parciais pigo= 0,1 atm e
PH20= 0,2 atm. O nitrogénio é considerado um gas inertéio influencia nos calculos de

radiacao térmica.



44

Para cada molécula, pressao parcial e conjunterdperaturas (200 K — 2200 K) foi
gerado um arquivo de texto com os valores de nuaer@nda) e seus respectivos valores
de secdo transversal de absorc@g) (obtidos a partir do HITEMP. Esses arquivos séo
chamados ddatabaseao longo do texto. Sendo assim, t@sabasegoram empregadas no
calculo do método LBL: duas para a molécula d@ Hom pressdes parciais de 0,1 atm e 0,2
atm e uma para G@om presséo parcial de 1 atm.

A Tabela 3.3 a seguir, ilustra como esses arqueégstdo configurados. A primeira
coluna corresponde ao valor de nimero de onda,opatarvalo de; = 0 ay= 10000 crit, e
as demais colunas aos valoresGgepara cada uma das 21 temperaturas correspondente ao
em que foram gerados. A partir desses parametmatdos nadatabasesdo calculados os

coeficientes de absorcae, (Equacao 3.23), que sdo utilizados para a soldeaBTE no

LBL.

Tabela 3.3 — Configuracéo databasegerada.

7 (cm) Cy (T= 200K) Cy (T= 300K) Cr (T= 400K) Cy (T= 500K)

0,16667 2,70947647E-24 1,99602691E-24 1,67090013E-24 1,65348263E-24
0,50000 1,82536477E-20 1,82393978E-20 1,82344427E-20 1,82408827E-20
0,83333 6,67427804E-25 2,64309576E-24 1,05918363E-23 2,59676842E-23
1,16667 4,45551000E-24 3,95086004E-24 3,89177266E-24 4,06938466E-24

Como visto o coeficiente de absorcéig ., € independente da presséo parcial da qual

0 espectro é gerado para a molécula de €Qor isso, somente undatabasecom pressao
parcial igual a 1 atm foi utilizada. Rememorande quesse caso a pressao parcial &

correspondente a fracdo molar da espécie.

3.10.3 Artificio matematico para construcao dadatabase

A maior dificuldade encontrada nas solu¢cbes paramodelos é a limitacdo da
capacidade computacional. Uma solucdo com o méltd@lo via Fluent considerando as
databasexom o valor total de NP (150000) ndo é factivelmomento, com a capacidade
computacional disponivel. A partir dessa limitagina reducdo no valor de nimero de
pontos dasdatabasesfoi necesséria. A metodologia para essa reducdsiste gerar
databasesnenores a partir ddatabasepara oNP = 150000, como as que seréo utilizadas na

obtencéo dos resultados mostrados mais adiante tmabalho.
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Essa reducdo é realizada através de uma médieéticimdos valores contidos em

intervalosx (Equacao 3.24) para os parameiy@Cy contidos naslatabasesAssim,

N
x = oa (3.24)

N reduzido

SHE (3.25)

TTreduzido X

Por exemplo: umdatabasecom NP reduzido a 30000 tem-se gue5, dessa forma a
cada intervalo de 5 valores gee Cy a média é calculada e um novo valor paraCy é
obtido. A Figura 3.10 ilustra espectros da secamsirersal de absor¢cédo para ,Caa
temperatura de 1100 K e para a pressao parciajldat® e pressao total de 1 atm para o
NPy cOm 150000 mil pontos e para o MNRido de 30000. E possivel observar que o

comportamento com a reducdo € muito préximo aoctgpeonsiderando todos os pontos
disponiveis.
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Figura 3.10 — Espectro da secao transversal dacmrdé de absorcdo para @@ara

temperatura de 1100K e presséao parcial de 0,1patra,NP=150000 e NP= 30000
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Uma nova abordagem de reducéo paralaabasedoi avaliada. Essa abordagem
realiza uma média ponderada, utilizando a funcéBldeck como peso no intervatoDessa

forma os valores paf@y reduzido séo obtidos pela Equacéo 3.26 a seguir

: C/],i lq,b)ﬁ
== (3.26)

TTreduzido X

ondel, , € a distribuicdo espectral de Planck, que correfpanEquacao 3.1, ja apresentada,

em funcéo de cada valor gelentro do intervala.

Uma comparagao com os resultados obtidos codat@baseseduzidas pela Equacao
3.25 e pela Equacéo 3.26 para um problema de ptdaaas 1D foi resolvida. Entretanto, a
nova abordagem néo apresentou uma diferenca repatge nos resultados, com desvios nos
resultados entre as duas abordagens menores dé.R0ttanto, aslatabasesaitilizadas no
decorrer deste trabalho foram obtidas pela redapé&esentada na Equacao 3.25. O problema
para a placa plana, citado, serd abordado em ned@hds nos capitulos seguintes. No
Apéndice A, sdo apresentados os resultados parduas abordagens de reducdo das

databases.
3.11 Modelos espectrais

Como falado anteriormente, a solucdo da RTE demamdaintegracéo espectral (ou
seja, uma integracdo em relacdo ao numero de oodg)e acaba tornando-se uma tarefa
bastante complexa para meios participantes coitkigupor exemplo, de G@ H,O, devido
ao comportamento irregular do coeficiente de aldsoem relacdo ao niumero de onda de
cada espécie. O comportamento espectral do cagBoike absor¢cdo pode ser tratado atraves
da integracao linha-por-linha (LBL), no qual a R&Eesolvida em todos os numeros de onda
que se tém, proporcionando resultados com boad@xatPorém, esse modelo exige esforgos
computacionais muito grandes tornando muitas vergdvel sua solucdo em problemas
muito complexos de engenharia.

Desse modo, varios modelos espectrais de gases stdém e veem sendo
desenvolvidos. Estes modelos acabam por simplibcaroblema da enorme quantidade de
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informacgBes espectrais, reduzindo substancialmetéenpo computacional. Varios modelos
espectrais podem ser encontrados na literaturagguar séo citados alguns destes modelos.

A radiacdo térmica pode ser modelada assumindo raxig@cdo de meios
opticamente finos (OTA) para a transferéncia radiagntre os gases quentes da combustéo e
a vizinhanca. Este modelo € utilizado devido assogplicidade, facil implementagéo e baixo
esforco computacional [Bedir et al., 1997]. A er@sle radiacdo € o unico fenémeno levado
em consideracao. A absorcédo e o espalhamento ghgemeiados. Essa aproximacéao implica
que para cada ponto do dominio computacional, mgao é isotropica e a transferéncia
radiativa dos gases com a vizinhanca (consideradpocnegro) ocorre sem qualquer
interferéncia do meio participante. A RTE n&do pader resolvida para definir o termo fonte
de perda de calor por radiacdo na equacdo da anerga vez que o termo fonte radiativo
depende somente das condi¢Bes locais e da tenmpedatwizinhanca. A acuracia do método
OTA em condi¢des onde a reabsorcao da radiacadpdrtiamte, acaba ficando comprometida,
como em casos onde os niveis de fuligem na chaonalted [Hoerlle, 2015].

O modelo espectral mais simples € o de gas cing), (6o qual o coeficiente de
absorcéo é tratado como independente do nUmeradie Apesar da simplicidade com que
ele resolve a dependéncia espectral o0 modelo deigZe ainda € largamente utilizado em
problemas que envolvem transferéncia de calorgiacéo [Xue et al., 2001; Siet et al.,
2001; Desmukh et al., 2007; Cassol et al., 2012].

Outro modelo amplamente utilizado com um nivel étaldhlamento baixo é o da
soma-ponderada-de-gases-cinza (WSGG). Foi proppstoHottel e Sarofim, 1967, e
aprimorado por Modest, 1991, o qual demonstrou quenodelo pode ser utilizado,
juntamente com qualquer método, para a solucdoqdacéo de transferéncia de calor
radiativa. O modelo utiliza o espectro inteiro édagndo apenas algumas bandas com
coeficientes de absorcao uniformes, e cada bamdesponde a um gas cinza. Os coeficientes
de ponderacgdo correspondem as fragdes de energ@pmmnegro na regido do espectro onde
0S gases cinza estéo localizados. As correlacdesapadas na literatura, em sua maioria,
sdo para misturas de vapor de agua e didxido deomarem pressdes parciais pre-
estabelecidas [Taylor e Foster, 1974; Smith, 1@8#arca et al., 2008; Kangwanpongpan et
al., 2012; Dorigon et al2013; Cassol, 2013; Centeno et al., 2018]. Cordelspara espécies
individuais de C@ e HO [Cassol et al., 2014] para a espécie de CO §Brigt al., 2017].
Correlacdes para o modelo WSGG para pressoes mogaises que 1 atm [Coelho e Francga,
2018].
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Modelos com um nivel de detalhamento maior comd.\W/ $soma-ponderada-dos-
gases-cinza baseado em linhas espectrais), 0 me8€&lK (distribuicad< que considera todo
0 espectro), e o modelo CW (numero de onda cuma)atisimilarmente vem sendo
desenvolvidos ao longo dos anos.

O método SLW proposto por Denison e Webb, 19934yiia obtencéo de fatores de
ponderacdo dos gases cinza através da funcadodiciio de energia de corpo negro nas
linhas de absorcdo (ALB). Foi aplicado inicialmepi@a um meio participante composto
apenas por D e posteriormente, mais gases participantes fdremhiidos [Denison e
Webb,1995a e Denison e Webb 1995b]. A solucéo delgmas utilizando o SLW pode ser
encontrada em Solovjov e Webb, 2000, 2001 e 2011,

Modest e Zhang, 2002, apresentaram o0 modelo FS@Kgado na teoria dk-
correlacionado e da distribuickp-o qual pode ser encontrado em varios trabalhos na
literatura, como em Wang e Modest, 2006, que aplicao modelo junto com o método de
Monte Carlo em solugdes tridimensionais com umaigé&d de uso de memoria e tempo
computacional.

O modelo CW foi o ultimo modelo espectral, densecibados, a ser desenvolvido por
Solovjov e Webb, 2001. O método resolve a equagatrathsferéncia radiativa em meios
uniformes e n&o uniformes, e baseia-se em umaduyeé@da quando uma secgao transversal
constante corta 0 espectro. Nos pontos em queettes@ menor que essa se¢ao transversal,
0 modelo gera uma reta crescente e, nos pontosierm gspectro € maior o modelo gera uma
reta constante, ocasionando uma funcédo ndo dentes@ acordo com os autores, possui
uma excelente aproximagdo no valor do termo foatgativo. Porém o modelo CW néo
determina o fluxo de calor radiativo eficientemenpeis o modelo ndo € conservativo,
Galarca et al., 2011, resolveram essa dificuldadeeterminacao do fluxo de calor radiativo e
denominaram a correlacdo para o0 modelo como MCWnménd de onda cumulativo
modificado), entretanto o tempo computacional endol na solugdo acabou tornando-se
muito elevado, fator que restringe sua utilizagéo.

A seguir sdo apresentadas, em maiores detalhabpoadagens que serdo empregadas
no presente trabalho: a integracdo linha-por-lifilizl.), e 0 modelo da soma-ponderada-de-

gases-cinza (WSGG).
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3.11.1 Integragéo Linha-por-Linha

O método de integracdo linha por linha envolve o de dados espectrais. Os
parametros de um modelo aleatorio-estatistico almlados a partir das linhas de absorcéo
obtidas pela espectroscopia. Se houvessem dadestrasp totalmente completos sobre as
moléculas, a integracao linha-por-linha (LBL) seda@siderada um método exato.

A integracéo linha-por-linha resolve a equacaordesporte considerando a variacao
do coeficiente de absorcdo para diferentes tempagte concentracbes encontradas nas
misturas de gases resultantes da combustdo. Dessa fa equacao a ser resolvida para cada
direcdo S considerando um meio sem espalhamento corresporfiftpiacdo 3.10 vista na
Secao 3.6.

Esse método fornece resultados precisos e, pore@antado como soluchenchmark

na validacao espectral de modelos de gases.

3.11.2 Soma-Ponderada-de- Gases-Cinza - WSGG

O modelo da soma-ponderada-de-gases-cinza (WS@@)réétodo que nao envolve
dados espectrais detalhados, por isso, é claskificamo um método global. Os coeficientes
de absorcdo dos gases cinza e as correlagbes derppdo sao ajustados a partir de dados
tabelados de emitancia total, que podem ser obtidwesultados experimentais ou calculados
utilizando-se modelos espectrais mais complexaggbie Howell, 2002].

O modelo WSGG substitui a integracdo das propriesiad espectro pelo somatério
de um pequeno numero de gases cinza a fim de sirasl@ropriedades dos gases reais.
Assim, o espectro se divide em regides onde oaenfe de absorcdo pode ser considerado
constante. A Figura 3.10 representa um meio com ygéses cinza e com janelas
transparentes, na qual o coeficiente de absor¢cnsiderado zero nas regiées mostradas. O
método da soma-ponderada-de-gases-cinza foi pmposHottel e Sarofin, 1967.
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Figura 3.11 — Representacdo de um meio particigamgposto por trés gases cinzas
para o modelo WSGG [adaptado de Maurente et #18]20

A partir deste modelo, pode-se demonstrar que egratdo da emitancia espectral,
para o calculo da emitancia total ao longo de umirao, resulta em:

£(S) =) a(M[1-exptx, P (3.27)

ondex,; € o coeficiente de absorc¢édo por unidade de préesaatm’) ea é o correspondente
ao coeficiente de ponderacao patigésimogas cinzas. O coeficiente de ponderacdo depende
apenas da temperatura do gas. Para uma mistursag@sma soma das pressfes parciais de
cada espécie quimica. Fisicamente, o fator de pag@lea; corresponde a fracdo de energia
de um corpo negro na regiao do espectro correspm@® coeficiente de absor¢cdo do gas
cinzac;.

Smith et al.,, 1982, propuseram que 0s coeficiertesponderacéoy fossem

representados por um polinébmio

a(T) =_Zn_:b.,jT“ (3.28)
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ondeb;; corresponde aos coeficientes polinomiais. Pagases cinza e ordem de polindmio
n-1, tem-sd (n+1) coeficientes a serem determinados.

Smith et al., 1982, obtiveram coeficientes polinaisipara ajustar valores de
emitancia total de mistura gasosa de vapor de @gliéxido de carbono para temperaturas de
600 K a 2400 K, e produto de pressao parcial pahircho variando de 0,001 dfimaté 10
atmim.

Denison e Webb, 1993b, mostraram que o método W@sle ser usado na equacéao

de transferéncia radiativa conforme a seguir:

d_S__Kili +Kal, (3.29)
onde k, e | s&o os coeficiente de absorcéo e a intensidadadie;éo do gas ciniaPara
mistura de HO e CQ tem-se;x =k (p, o, + Peo,) -

As Tabelas 3.4 e 3.5 apresentam o0s coeficientes panodelo WSGG obtidos por
Dorigon et al., 2013, o qual utilizou um ajuste dasvas de emitancia total em relacéo as
calculadas a partir da integracdo LBL, com linhggeetrais baseadas no banco de dados

HITEMP2010. Os coeficientes foram obtidos considéoaquatro gases cinza para uma

mistura de dioxido de carbono e vapor de aguarpades de pressao parcigl,, / pco, =1,0
€ p,o/Pco, =2,0. A Tabela 3.6 apresenta coeficientes para o mod&t&G obtido por
Centeno et al., 2018 para a razao de pressaolpgfid pco, =1,5.

As correlacdes sao validas para o intervalo de ¢emtpras de 400 KT < 2500K e
0,001 atm.nx Ps< 10 atm.m. o subindiderepresenta o nimero de gasgsps valores dos

coeficientes de absorgdo por unidade de pressgoscoeficientes polinomiais.

Tabela 3.4 — Coeficientes para 0 modelo WSGG @/ p.,, =1,0 [Dorigon et al., 2013].

j | Kkpi(mtatm™1) bi 4 bi, (K™ b;z (K™2) bis (K3) bis (K™
1 0,1873 7,197x10 8,724x10  -9,690x10  4,651x10°  -7,917x10"
2 1,723 1,107x16  3,397x10  -2,467x10  4,647x10"  -1,039x10°
3 12,480 2,091x16 -6,423x1¢F  -3,200x1¢  1,718x10°  -2,105x10°
4 144,9 7,092x1®  6,586x1F  -1,278x10  5,577x10"  -7,709x10°
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Tabela 3.5 — Coeficientes para 0 modelo WSGG @Qny/ p.,, = 2,0 [Dorigon et al., 2013].

j | Kpi(mtatm™1) b;1 bi, (K1) b;z (K™2) bis (K3) bis (K™

1 0,192 5617x10 7,844 x10 -8,563 x10 4,246 x10°  -7,440 x10*
2 1,719 1,426 x16 1,795x1d  -1,077 x1¢ -6,972 x10' 1,774 x10“
3 11,370 1,362 x1d 2,574x10  -3,711x10  1,575x10° -2,267 x10"
4 111,016 1,222 x1b  -2,327x10  -7,492 x1G  4,275x10"  -6,608 x10°

Tabela 3.6 — Coeficientes para 0 modelo WSGG @@/ pco, =1,5 [Ceteno et al., 2018].

j | Kkpi(mtatm™1) b;1 b, (K1) biz (K™2) bis (K3) bis (K™

1 0,178 6.345x10 8,077 x10 -8,900 x10 4,337 x10° -7,472 x10*
2 1,501 1,042 x16 3,102x10  -1,904 x10 1,974 x10" 3,091 x10°
3 9,510 1,864 xI1b 4,624 x1G  -1,318x10 5,402 x1¢*  -7,232 x10°
4 110,348 1,071 x1b 2,209 x1F  -1,056 x10 4,986 x10"  -7,007 x10°

3.11.3 Soma-ponderada-de-gases-cinzas da sobreposicao par(NCR-WSGG)

Cassol, 2013, propds uma nova metodologia de swldgdequacéo da transferéncia
radiante através do modelo WSGG. Essa nova progmsaibilita a implementacdo de
misturas das espécies quimicas com diferentes sadéemisturas ao longo dominio de
calculo.

O novo método NCR-WSGG da sobreposicdo parcial pasolucao de misturas de
gases envolve um sistema de equacdes. A primeuwac&q a ser considerada é a da
integracéo da equacéao de transporte radiativo (RAdt)acdo 3.10. Considera-se inicialmente
que na solucdo da RTE para uma mistura de gasesemsidade total € a soma das

intensidades parciais dos gases, nesse cagdHQ. A solugéo € obtida como:

di.) _(di di
(EJM ‘(Fslzo*( dgm (3.30)

ondeM representa a mistura. Para representar a intelesdtess gases utilizados tem-se:

dl,
J. S dr = _J. Kyhzol,d7 + .[ Ky nzoly pd7 (3.31)
ds
& H20 & o
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I (_”] dn :_I Ky cozl,dn + I Ky cozly 607 (3.32)
coz

Ar An

Para a solucdo da integral da intensidade, € rieaesstabelecer uma relacéo entre a
intensidade total da mistura e a intensidade de deatdo de gas de forma individual.
Sabendo-se que o pegoepresenta uma fragdo de emissao referente ao negpo, tem-se
entdo para a intensidade de radiacao absorvida¢C2913].

Assim, assume-se que a intensidade para cada espiaiica tera uma relacdo com a

intensidade da mistura:

j [,dn

n

A M 0 Ay i 0 j 1,47 O I |,7d,7aH20vi (3.34)
j 1,d7 @20, B7H 20 AmM B

AniH 20

.dn

A/}[M é a, 8co2,i
. oML I l,dn O j |, dn—— (3.35)
j 1,d7  8coz, AR,CO2 A M B

£7,CO2

Combinando-se a Equacédo 3.30 com as Egs. 3.346 & 3¢arranjando de acordo com

a intensidade radiante da mistura, tem-se:

dl. 820, i
[—'j = _{KHZOJ&-FKCOZJ&]

ds),, i & (3.36)
J' 1,d7 +(KH20,iaH20,i +KC02,iaC02J) ly

AgM

Como o valor deay; € desconhecido, ndo € possivel uma solucdo disetequacéo
3.36. Pelo sistema de equacbes estabelecido, psepdae a solucdo dos coeficientes da

mistura deve ser equivalente aos valores das saleada espécie quimica, ou seja:

K@i UK o8 o TKoos o, (3.37)
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A absor¢éo da mistura é dada pela soma da abstegéaria espécie quimica:

Kwi =Ko T Koo, (3.38)

Portanto:

_ Kh20i820i + Kco2i8o2;

K20, 1 Kcozj

ay | (3.39)

A partir dos valores para o peso da mistura obtmka equacéo anterior, calcula-se o
valor da absorcédo, para que seja obtida uma corrégdte valor. A correcdo do valor da

absorcao é dada por:

_ A iKn20;j + A jKco 2
i
20, Bco2;

Ky, (3.40)

Pela utilizacdo da Equacao 3.40, quando houverlnica espécie quimica presente, a

seguinte relacao sera satisfeita:

Au0ikvi =8 iKuoi U &o2kmi = & ikeo 2, (3.41)

Com a Equacao 3.41 os pesos e absorcdes da nssttganam equivalentes aos pesos
e absorcdes da espécie quimica de forma indivichdal,sendo necesséarias modificacdes na
formulacdo em situagbes que envolvam a presencgpaleexemplo, uma Unica espécie

quimica.
3.12 Modelos espaciais para solugéo da Equacao de Traasgncia Radiativa-RTE
Solucbes analiticas exatas para a RTE sdo extrerdiiteis, e solucbes explicitas

sdo praticamente impossiveis, exceto para casososngimples. Pesquisas envolvendo

transferéncia de calor por radiacdo em meios gaatites geralmente procedem em duas
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direcdes: exatas (analiticas e numéricas) aplicadasituacfes idealizadas, e métodos de

solugbes aproximada para casos mais reais.

Modest, 2003, dividiu em cinco categorias os vaaepectos que tornam dificil a
solucédo da RTE:

» Geometria: os problemas podem ser unidimensiobigisnensionais, ou tridimensionais.
A grande maioria dos problemas encontrados sdonuenmsionais e para casos simples
envolvendo placas planas paralelas.

e« Campo de temperatura: 0 caso mais comum é parafib ge temperatura do meio
participante isotérmico e conhecido. Porém, pasasanais complexos, a transferéncia
de calor por radiagdo € combinada com a condug@opcehveccao, portanto o perfil de
temperatura € ndo uniforme e desconhecido.

» Espalhamento: a solucdo de problemas de radiag@miéicativamente simplificada se o
meio nao espalha. No entanto quando o espalhangéestinsiderado, geralmente sao
isotropicos (problemas considerando espalhamenotadpico sdo escassos e ainda
limitados a problemas lineares).

* Propriedades radiativas: a maioria dos meios [jaatites possuem caracteristicas nao-
cinzas (dependéncia espectral), e dependem da ratom@e e da concentragdo de
espécies.

Os métodos mais utilizados em trabalhos envolvemdosferéncia de calor por
radiacdo na solucdo espacial da RTE sdo o métodoadronicas esféricas, método de
ordenadas discretas (DOMdliscrete ordinates methjsgdnétodo das zonas; método de Monte
Carlo; e método de transferéncia discreta (DT&btrete transfer radiation model

O método das harménicas esféricas, a partir de sohsgdo aproximada da RTE,
transforma a equacéo em um conjunto de equac@eemifais parciais. O DOM, assim como
0 método das harmonicas esféricas, utiliza aprades direcionais, enquanto o método das
zonas utiliza aproximacdes espaciais com subdisisi@ecavidade em sub-volumes finitos
isotérmicos. JA o método de Monte Carlo pode secriie como um método estatistico,
consiste em conceitos probabilisticos para modelantos estocasticos, tais como emissao,
espalhamento, reflexdo e absorcdo de fotons. Odmépresenta uma formulacdo mais
complexa do que outros métodos, portanto, pardeas mais simples acaba demandando
um esforco computacional desnecessario. O métodaratesferéncia discreta é uma
combinacdo de caracteristicas dos métodos dasanfaeidiscretas, das zonas e Monte Carlo
[Modest, 2003]. O modelo apresenta algumas vansagemo simplicidade, a precisdo da
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solucdo pode ser aumentada com um maior niumeraia e é aplicavel para uma ampla
faixa de espessuras opticas [Ansys, 2011a].

De um modo geral ndo existe um unico método qusgpesr considerado o melhor. A
escolha por um dos métodos depende das caracasigi exigéncias do problema a ser
resolvido. Entretanto varios estudos onde a radig&dnica é avaliada recomendam o método
das ordenadas discretas para solugéo espacial Ha[Rdelho, 2007; Habibi, et al., 2007;
Bidi et al., 2008; Prieler et al., 2014].

A proxima secao explica o método de solucdo da RiliZado no presente trabalho:

0 método das ordenadas discretas.

3.12.1 Método das ordenas discretas — DOM

O método das ordenadas discretas baseia-se em eprnesentacdo discreta da
dependéncia direcional da intensidade radianteoldc8o para o problema de transporte é
encontrada resolvendo a equacdo de transferémdi@iva para um conjunto de direcdes
discretas que totalizam o angulo solidos#. A RTE € escrita para cada ordenada direcemnal
seus termos integrais sdo substituidos por quadsatwuméricas somadas para todas as
direcbes discretas [Modest, 2003].

Ele também €& conhecido como aproxima&ip onde oN representa a ordem da
aproximacdo (numero de valores discretos de cossginetores considerados). Em geral, o
namero total de direcdes ordenadds esta relacionado a ordem da aproximabhatraves
da relagdom = 29N (N+ 2)/8, onded representa a dimens&o do problema. Maiores dstalhe
sobre o DOM séao encontrados em Modest, 2003.

Para problemas multidimensionais, 0 método dasnadbes discretas resulta em um
conjunto de equacOes diferenciais parciais de jmanm@dem, que geralmente devem ser
resolvidos numericamente. Para casos bi e tridiioeais, a discretizagdo da equacao de
transferéncia de calor por radiacdo para uma dmdedd conduz a uma equacgdo algébrica
que relaciona a intensidade da radiacdo em um ntattea com a intensidade de radiacao nos
nos vizinhos, sendo que essa condicdo € uma despais caracteristicas do método [Cassol,
2013].

Alguns exemplos de trabalhos em que o a soluc@dRTda foi realizada através do
método das ordenadas discretas utilizando CFD emigiies laminares sdo Abdul-Sater e
Krishnamoorthy 2013; Yin, et al., 2011; Colomerakf 2004; Colomer, et al., 2007; Garten,
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et al.,, 2015, tendo esse Ultimo realizado estudlizartdo OpenFOAM, Em relagdo a
trabalhos empregando o método em casos turbulpotiesm ser citados Habibi, et al., 2007,
Coelho, 2004; Bidi et al., 2008.

O método das ordenadas discretas resolve a RTEuparaimero finito de angulos
sélidos, cada um associado a uma direcdo vetnam sistema cartesiano (X, y, z). Cada

octante do espaco angulat ém qualquer localizagdo espacial € discretizado NyN,,

angulos solidos. Os angulos sie¢, denominados angulo polar e azimutal, respectinéene
sdo medidos em relacdo ao sistema cartesianofx, Rara célculos bidimensionais, somente

quatro octantes sdo resolvidos devido a simettaizando4N,N,. Maior detalhamento é

disponivel enAnsys(2011b).

Figura 3.12 — Sistema de coordenadas angularey$AB811b]

Os proximos capitulos mostram como os modelos,saptados até aqui, foram
implementados, tanto no calculo da combustdo caana @ célculo da radiagcéo térmica. Os
modelos WSGG e NCR-WSGG assim como o método LBanfloempregados para a solucao
espectral do problema. A solucédo espacial da RTBdtda através do método DOM. O

problema proposto também é descrito em detalh&mgo dos préximos capitulos.
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4 DESCRICAO DO PROBLEMA

A caracterizagdo do problema fisico investigades elados experimentais utilizados
para comparagdo com o problema numérico sdo mostrad Secdo 4.1. Uma breve
discusséo sobre os efeitos da diluicAo no comtaistiapresentada na Secao 4.2. Na Secao
seguinte, 4.3, sdo apresentados o dominio computdcias condicdes de contorno e as

propriedades fisicas do problema investigado.
4.1  Caracterizacdo do problema

O problema estudado compreende uma série de chamasres ndo pré-misturadas
de metano com diluicdo na corrente de combustigeldpxido de carbono ou nitrogénio.
Machado, 2015, realizou um estudo experimental para série de chamas laminares nao
pré-misturadas de metano puro ou metano diluidguab obteve valores de comprimento de
chama, fluxo de calor radiativo e fracdo radiams. medicbes foram realizadas para
diferentes configuragfes de chamas: chamas degmtémnstante onde o diluente é acrescido
sem alteracdo na vazao do metano; chamas de vamétamte onde o diluente € acrescido
com decréscimo na vazédo do combustivel mantendazaovtotal constante e chamas de
diluicdo constante.

No presente trabalho a série de chamas com potémsaante (vazao de combustivel,
igual a 50L/min, PCO0050), apresentadas por Machad@l5, foram simuladas
computacionalmente para diferentes porcentagendildedo de CQ e N,.. Esses dados

experimentais foram os utilizados como comparagdia a@s simulacdes realizadas via CFD.
4.1.1 Medidas experimentais

A geometria adotada nas simulacbes baseia-se equamador Santoro [Santoro et
al., 1983] o qual é utilizado na estabiliza¢&o ld@ncas ndo pré-misturadas para realizagédo de
medicdes de fracdo volumétrica de fuligem por difiegs técnicas. O queimador é composto
por um tubo interno de 11,11 mm de diametro, e 1y de diametro externo onde é

injetado o combustivel. Um tubo externo de 101,6 derdidmetro interno e 107,9 mm de
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diametro externo formando um canal anular destirsmdescoamento paralelcoflow) de ar
atmosférico e é utilizado para estabilizar a chanfarnecer o oxidante para a reagéo, de

acordo com Figura 4.1.

9 Componentes
9 ; Item | Descrigdo
a @Int=11.11 | & 1 Leito de esferas de vidro
9 Qﬁext—lz 70 ] =1 didmetro 3,5mm
(3) ke | 3 2 Tela de ago inoxidavel malha 70,
) @101,60 i arame 0,16mm
3 i o 3 Tela de ago inoxidavel malha 40,
@ | e arame 0,25mm
| / L=
@
: e u[ ! T
|
AR AR
Combustivel

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

Para fins praticos das medicOes experimentais wm ftle calor radiativo na regido
abaixo da saida do injetor, o duto injetor de castibal foi prolongado 60 mm em relacéo ao
original proposto por Santoro et al., 1983.

Machado, 2015, obteve a distribuicdo do fluxo deraadiativo e 0 comprimento de
chama visivel através de uma série de medicOesivwarsas posicoes paralelas ao eixo da
chama. As medicdes foram obtidas desde regidesaalo@m ponto onde o combustivel &
injetado até regibes apos o topo da chama. O ftiaalor radiativo foi obtido a uma
distancia radialR, em relagdo ao eixo da chama, em diversas altdra&sn relacdo ao bico
injetor. Um esquema da banca experimental podeésterna Figura 4.2.

Um transdutor de fluxo de calor do tipo Schmidt-Bexemodelo MEDTHERM 64-
0,5-20/ZnSeW-1C-150 foi utilizado nas medi¢Oes @rpentais. Uma camada de tinta, com
absorcdo aproximadamente constante para uma amipgade numero de onda é utilizada
sobre a superficie que incide a radiacdo no ser3er.acordo com MEDTHERM
CORPORATION, 2003, os sensores do tipo Schmidti#Boeddo transdutores de fluxo
capazes de produzir uma tensao elétrica propoicaanfiuxo de calor radiativo incidente. O
sinal elétrico € convertido em um valor de fluxdiaivo com o0 uso de uma constante de

calibracdo do sensor.
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Figura 4.2 — Esquema construtivo da bancada expetah[Machado, 2015].

O transdutor do calor por radiagéo foi calibradt p@bricante com um simulador de
corpo negro, e apresenta incerteza de 3% do stnedgposta, com confiabilidade de 95% e
repetibilidade de 1%. O sistema de aquisicdo dwsssutilizado é da marca Agilent, modelo
34972, A incerteza associada ao sistema de aquisic@008003% da leitura mais 0,0035%
da faixa de medicéo utilizada, 100 mV.

Machado 2015, para a obtencéo da fracéo radiafitmuta abordagem sugerida por
Houf e Schefer, 2007, onde os fluxos radiativos isfegrados ao longo de uma superficie
virtual em torno da chama. Essa superficie ondarstidos os fluxos pode ser considerada
como um cilindro de rai® concéntrico ao eixo da chama. Assim, a fracdanaeié obtida

por

27ﬂAyZ
r qR
mPCl (4.1)

ondeAy é a diferenca entre as posi¢cdes onde o fluxo traoli@ medido,n o niumero de
medidas realizadas; a vazado de combustiveP€l seu poder calorifico inferior.

O tratamento das incertezas é mostradoMachado et al., 2014. Maiores detalhes
sobre o procedimento experimental e equipameni&rs, @e dados completos de medigbes de
fluxo radiativo e comprimento de chama, podem seowrtrados em Machado, 2015.

4.2  Diluicdo do combustivel
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A diluicdo dos reagentes é uma maneira simplesntervir nos parametros da
combustdo. Quando injetados na corrente do comelstgxercem influéncia nas
carateristicas geomeétricas da chama como o commiomnesivel da chama. Segundo Turns et
al., 1993, a utilizacdo de combustiveis diluidos gatrogénio faz com que o comprimento
visivel de chama seja reduzido quando comparadwmma de combustivel puro de mesma
vazao, isso porque a quantidade de combustivekqeegpara a reacdo € reduzida com o
aumento da diluicéo.

Em casos onde se deseja manter a poténcia da dusi@nte a diluicdo pode ser
realizada com a adicao de gas inerte sem altef@d de combustivel. Nessa condigéo, para
chamas laminares de metano com até sessenta pordeediluicdo de nitrogénio em massa
(até 35% em volume), o comprimento da chama né&e sdteracdes significativas [Turns et
al., 1993].

O nitrogénio pode ser modelado com um gas ineste, &, como um gas que nhao
participa das reacdes quimicas envolvidas, comoetadd nesse trabalho. Entretanto, em
alguns casos, o MNparticipa nas reacdes onde ha formacdo de NOxXnBomesmo em
circunstancias nas quais ele é considerado inegted#uicdo altera outras propriedades da
mistura como o calor especifico e a concentracamuhdustivel nas zonas de maior reacao, o
que ocasiona em decréscimo na temperatura da clamaenor escala, as concentracdes
das espécies participantes também podem ser afefadiafluéncia na transferéncia de calor
radiativa € por consequéncia afetada devido a ctag8o da diluicdo sobre a temperatura e a
concentracao das espécies.

O dioxido de carbono quando utilizado como diluest® chamas, participa
diretamente nas reac¢des quimicas, promovendo@tgana cinética quimica. E por se tratar
de um gas participante, impde mudancas nas cdsdici&s de emissdo, absorgcdo, e em menor
grau no espalhamento da radiacéo térmica na chisseam, o CQ no combustivel pode atuar
como agente de extincdo de chamas tanto por efgitéticos quanto radiativos. Além do
mais, a diluicdo de chamas difusivas com dioxidocddono reduz consideravelmente a

fracdo volumétrica de fuligem, pois limita a forrdagle seus percursores [Liu et al., 2001].

4.3  Dominio computacional, Condi¢des de contorno e Prapdades Fisicas

O problema foi simplificado assumindo uma geometidimensional com dominio

computacional axissimétrico. O combustivel e o amid ¢oflow) séo injetados através de
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dutos coaxiais com raios de 0,00555m e 0,0508npectisamente. Para determinacdo do
fluxo de calor radiativo, uma parede externa faigponada a 0,0543 m da linha de centro,
mesma distancia em que foram obtidos os dadosimgrgris de fluxo radiativo. A escolha
da parede fisica foi necessaria no lugar de um mionaberto, pois ndo é possivel obter o
fluxo radiativo no Fluent diretamente de uma zona do fluido. O dominio possuo
comprimento total de 0,414 m a partir doflow que esta posicionado 0,064 m abaixo do
injetor de combustivel.

Conforme citado na Secédo 4.1, a combustdo é coadaleem regime laminar de
escoamento (Re= 172), ndo adiabatica, sem pré- mistura entrecrdage oxidante.

A parede lateral € modelada como uma superficieargegima temperatura constante
de 298K e condicdo de deslizamento livre. A parddeduto injetor de combustivel &
admitida adiabatica e com condicdo de ndo deslizeomPara a parte superior do dominio a
condicdo de contorno dritflow € adotada, sendo considerada como e superficia aagna
temperatura constante de 298K para radiacdo. Cdimblue oxidantes sdo injetados
paralelamente ao eixo de simetria a uma temperdaE98K. A vazdo de oxidante, em todas
as chamas € de 100L/min, resultado numa velocidastéa de 0,21m/s, e € composto por
21% de oxigénio e 79% de nitrogénio. O combust&etomposto por uma mistura de
metano-diluente de acordo com cada simulagcdo, andeazao total varia para cada
porcentagem de diluente. Foi adotado um perfil idieo de velocidade para entrada de

combustivel descrito por

= (Y 4.1
V(r) 2Vcombust|vel|:1 (Rj j| ( )

sendoR=0,0555m o raio do tubo de injecéo de combustiwel e . a velocidade media do

combustivel para cada chama, conforme a Tabela 4.1.

O comprimento visivel de chamds) medido por Machado, 2015 também é
apresentado na Tabela 4.1. O autor utilizou umaidéale imagem, onde foram capturadas
imagens das chamas, e o comprimento visivel da a&Hanmassumido como sendo a meédia
dos valores maximos observados em uma sequénéOdenagens com tempo de exposicao

de 0,02 segundos, das quais foram avaliados talosmprimentos de chama.
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Tabela 4.1 — Parametros das chamas estudadasqdaaet Machado, 2015].

Diluigéo Velocidade do L [m]
Chamas % combustivel [m/s] Re
PC0050C10 10 0,1928 70 0,101
PC0050C20 20 0,217 86 0,102
PC0050C40 40 0,2858 134 0,108
PC0050C50 50 0,344 172 0,113
PCO050N10 10 0,1928 64 0,101
PCO050N20 20 0,217 73 0,102
PC0O050N40 40 0,2858 98 0,104
PCO050N50 50 0,344 119 0,106

As condi¢cdes de contorno empregadas nas simulag@ess dimensdes do dominio

computacional sdo apresentadas na Figura 4.3.

0.0543m

outflow
COrpo negro |
T=298K

parede
corpo negro

/ T=298K

deslizamento livre

| 0.35m

0.414m |
parede .
adiabatica |

nio-deslizamento |

combustivel E|
T=298K _.

<— 0,0055m —
coflow
v=0,21m/s
XOQZ 0,21, X:Q: 0,79
T=208K

0.0508m

Figura 4.3 — Dominio geométrico empregado nas sigids [adaptada de Rodrigues,
2016].
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5  SOLUCAO NUMERICA

Neste capitulo sdo apresentados os métodos numéritizados no trabalho e as
principais consideracfes adotadas na solu¢do ncanéd problema descrito. A Se¢édo 5.1
apresenta o0 método dos volumes finitos [Patank@80,1 Maliska, 2003], o qual foi
empregado para a solucdo do conjunto de equac@essédgias na solucdo do processo de
combustéo e da transferéncia de calor por radiagsias nos Capitulos 2 e 3. O problema
numeérico foi estabelecido para um dominio bidimamai e axissimétrico, sendo simulado no
software comercial Ansys-Fluentversdo 18 [Ansys, 2011la]. Na Secdo 5.3 uma breve
discusséo sobre a malha utilizada é apresentada.

A solucdo com o método da integracdo linha-porajntiesenvolvida no presente
trabalho, se deu a partir dos campos de temperataw@centracdes molares das espécies
participantes obtidos a partir das simulacdes comodelo WSGG. A implementacdo da
solucdo do problema utilizando o WSGG, descritoSegao 5.4, foi implementada por
Rodrigues, 2016.

Por fim, na Sec¢éo 5.5, € mostrado como se deu kenmeptacdo da integragdo linha

por linha, através de rotinas de usuarios (UDFKsjratamento da radiacao térmica.
5.1 Método dos volumes finitos

O método dos volumes finitos consiste em dividiegido de interesse em pequenas
regides chamadas de volumes de controle, e gerarnuatha computacional. As equacdes
diferenciais séo integradas em cada volume, geranda@onjunto de equacdes algébricas
[Patankar, 1980]. Um valor aproximado para cada dasavariaveis é obtido em cada volume
de controle do dominio computacional, isso a paférum processo iterativo. Um dos
aspectos importantes do método € que a solucatlargsusatisfaz um balanco de todos os
escalares calculados em cada volume de contralemidnio computacional.

Resultados mais aproximados da solucéo exatarfisicge podem ser obtidos a partir
de um refinamento dos volumes de controle no mét@dmo o sistema de equacdes é

resolvido para cada volume de controle, 0 aumeatolinero destes volumes do dominio
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computacional acaba implicando numa maior quangididcalculos e consequentemente um

acréscimo no tempo computacional até que a sokstéa convergida.

5.2  Acoplamento presséao velocidade e aproximac¢des nureas

Todas as simulagdes, para 0 WSGG, foram realizatdhsando o codigo CFD
comercial Ansys-Fluentversdo 18 [Ansys, 201l1a] adotando o esquema SIM{Edmi-
Implicit Method for Pressure Linked Equati¢mesra o acoplamento entre o campo de pressao
e o0 de velocidades, onde uma equacdo para corgEgwessdo é resolvida de forma a
assegurar a conservacao de massa e obter o canppesdées. A discretizagédo espacial para
as equacbes governantes foi feita através do esgupmind de segunda ordem para 0sS
termos advectivos e diferencas centrais para pwtedifusivos.

Esquemas de discretizagdo de primeira ordem genggnpeoduzem resultados menos
precisos devido a erros de difusdo numérica, enlbeesn a convergéncia mais rapidamente.
Apesar de estes erros serem naturalmente baixasgsapamentos alinhados com malha
estruturada, a discretizacdo de segunda ordem gabeeduzi-los ainda mais [Patankar,
1980; Versteeg e Malalasekera, 2007].

Para o problema da transferéncia de calor porg¢adia solucdo do campo espacial
deu-se através do método das ordenadas discraiemm Futilizadas 80 direcdes para a
solucdo com o método LBL. As solucdes para a 0o od&SGG também foram geradas
utilizando esse valor de direcdes. Utilizando 8@glies para o DOM na solucéo do LBL e
considerando 50 coeficientes de absorcaBluent calcula a RTE 16000 vezes em cada
volume de controle, enquanto para o0 modelo WSGR,£gases mais a janela transparente a
RTE é calculada somente 1600, em cada volume deotmnEssa diferenca faz com que a
solucédo LBL seja mais dispendiosa. Estabelecidameno de direcdes utilizadas € possivel

estabelecer a quadratura do método através d@oelag 2° N (N+ 2) /8, hesse caso igual a

3280.

Para garantir que 80 direcdes sejam suficientesgi#iencao de resultados adequados,
uma avaliacdo do numero de direcdes foi executtdaés doGrid Convergence Index
(GCI). O método e os valores obtidos pelo GCI siesentados em detalhe no Apéndice B.

O critério de convergéncia de todas as equacOesedibelecido para residuos

inferiores a 10.
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A solucdo numérica acoplada com o método WSGQghliza por Rodrigues, 2016.
Primeiramente foi simulado o transporte a frio tesgentes. Isso significa que o combustivel
e 0 oxidante entram no dominio em um escoamentoeadioo onde sua mistura acontece por
efeitos de difusdo e adveccdo, essa etapa se deo oma alternativa para melhor
convergéncia do escoamento reativo. A partir deasgo convergido, 0 escoamento reativo
foi calculado. O processo de combustdo deu-seoirittavés da insercdo de uma pequena
regido com temperatura elevada capaz de promovgnigdo da mistura. Esse ponto de
ignicao é localizado junto a borda da boca de &gedp combustivel, regido onde a fracao de
mistura é proxima da condicdo estequiométrica.oblaa da regido de igni¢do é crucial, uma
escolha aleatoria pode ocorrer na falha da ignigliiculdade de convergéncia, e
consequentemente um aumento no tempo computaadonadocesso de solugcdo do sistema
de equacdes. A Figura 5.1 mostra a regiao ondeigéigda chama no programa foi imposta.

Depois de alcangada a convergéncia, a modelageadidgao térmica foi entédo incluida.

Ch4.Mole Fraction

l 9.796¢-001

9.184e-001
8.571e-001
7.959%-001
7.347e-001
6.735e-001
6.122¢-001
5.510e-001
4.898e-001
4.286e-001
3.673e-001
3.061e-001
2.449¢-001

1.837¢-001
1.224e-001
6.122¢-002

0.000e+000

o

Figura 5.1 — Local de escolha da ignicdo da chama.

0 0.035 0.070 (m)

0.0175 0.053

O método ISAT, [Pope, 1997], e 0 esquema de aglgéerquimica durante a ignicao
e evolucdo inicial da chama, foram utilizados ntentéo da solucdo por Rodrigues, 2016.
Quando a chama esta suficientemente desenvolvigamo fonte quimico passou entdo a ser
calculado via integracao direta até a convergéncia.

O uso desses métodos € conveniente visto a difidaldde convergéncia em
escoamentos reativos devido a magnitude do ternte fias reacdes. Estes métodos reduzem

0 numero de integracbes das equacdes diferenciainddas, as quais s&o
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computacionalmente demandantes, proporcionando anhogde tempo computacional.
Alguns trabalhos utilizando essas técnicas sdongractps em Verhoeven, 2011 e Hoerlle
2015. No manual do softwargnsys-Fluent[Ansys, 2011a] maiores detalhes podem ser

encontrados sobre estes métodos numéricos.

5.3 Estudo de malha

O estudo de qualidade de malha € um dos fatoresomliais em uma analise
numérica. Tem como finalidade verificar a disciati&o necessaria do dominio fisico a fim de
se obter resultados numéricos suficientemente emmtes do grau de refinamento da
malha. A regido de maior interesse no dominio cdagional deve ter uma atengao maior, no
entanto a malha deve equilibrar a precisdo dostaegl®s e o tempo computacional necessario
para a convergéncia do problema.

A avaliagdo da qualidade de malha usada na soldgadominio em estudo foi
realizada por Rodrigues, 2016, utilizando o GClawez que os resultados para a solucdo da
integracdo LBL foram obtidos a partir dos camposweogidos de temperatura e
concentracdes da solugdo WSGG.

Rodrigues, 2016, avaliou trés malhas com 70875)@@820160 volumes de controle,
construidas no software ANSYS/ICEM. As variaveitiaaidas na analise do GCI foram a
temperatura maxima, as maximas fragcbes molaresdeld de carbono e vapor de agua. A
malha com 70875 volumes foi a escolhida. A regi@araior interesse, onde se da chama,

apresenta maior refinamento com 45000 volumes.

Figura 5.2 — Refino na regido proxima a saida debustivel [Rodrigues, 2016].
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5.4 Implementagéo do modelo WSGG néluent

A implementacdo do modelo WSGG Rduent foi realizada através de rotinas de
usuarios (UDF’s). Rotinas de usuarios séo rotirsasitas em linguagem C, as quais podem
ser dinamicamente ligadas ao solver, neste €hgent a fim de se modificar modelos
especificos, condi¢cdes de contorno, propriedadesalérias, alterar varidveis de tratamento
etc [Ansys, 2011b]. A seguir é apresentada umaebesiplanacdo sobre como se deu a
implementacdo da modelagem do problema com o0 muSIGG.

O ANSYS Fluent fornece vérias funcdes e rotinas pré-definidasoaemadas de
macros. Essas macros tem como objetivo facilitarogramacao das UDFs. As macros sao
divididas em duas categorias principais:

— Macros para definir parametros de um modelo espediio software, como: fuligem,
cinética quimica, turbuléncia;

— Macros para fungdes gerais slolver que sao independentes dos modelos que se deseja
utilizar, tais como: tamanho do passo de tempoa(gatucdes transientes), escrita de
arquivo, entre outros.

No caso especifico do modelo WSGG, foram necesséias UDFs macros para

modificacéo de paréametros: uma para o calculo defigtente de absorgéo «()

(DEFINE_GRAY_BAND_ABS_COEJE outra para o fator de ponderacdo da emissieidad
(a(T)), (DEFINE_EMISSIVITY_WEIGHTING_FACT®R Uma terceira UDF macro

(DEFINE_EXECUTE_AT_ENDfoi implementada com a funcdo de, ao final deacad
iteracdo, armazenar os valores para cada gas emzaada volume de controle em uma
variavel global, onde estes valores sao posterioteneecuperados pela UDF, que calcula o
fator de ponderacao da emissividade [ANSYS, 2011b].

Essa estrutura de programacéo foi adotada comcecunso de diminui¢cdo de tempo
computacional. Como a terceira UDF, executadara fle cada iteracédo, € chamada apenas
uma vez peld-luent reduz o tempo de solucédo do problema, uma veadi@F para o fator
de ponderacdo da emissividade € executada paradocagao da discretizacdo angular do
DOM em cada volume de controle. Simula¢cdes com ressgso diminuiram cerca de 20% o
tempo computacional.

A Figura 5.3 mostra um esquema de como o modelo /884 implementado no

Fluent
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Figura 5.3 — Fluxograma da implementagcéo do mod&&G [Rodrigues, 2016].

A Tabela 5.1 mostra a razdo média das concentralg@esspécies ao longo de todo o
dominio e as correlacbes com que as simulacdes WS@G resolvidas, para as diferentes

porcentagens de diluices simuladas em ambosweEntis, CQe No.

Tabela 5.1 - Razdo média das concentracdes dasesspé dominio e correlacdes
utilizadas.

Razao média das

Chamas Diluigao concentracdes no Co_rr_elag:(”)es
% dominio utilizadas

PC0050C10 10 1,746 Pu,0/ Pco, =2,0
PC0050C20 20 1,515 Pu,0/ Pco, =1.5
PC0050C40 40 1,086 Pu,0/ Pco, =10
PC0050C50 50 0,885 Pu,0/ Pco, =10
PCO050N10 10 1,983 Pu,0/ Pco, =2,0
PCO050N20 20 1,970 Pr,0/ Pco, =2.0
PCO050N40 40 1,939 Pr,0/ Pco, =2.0

PCO050N50 50 1,916 Pro/ Peo, =2.0
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5.5 Implementacéo da integragéo LBL noFluent

A implementacédo da integracdo LBL Rtuent assim como para o modelo WSGG,
foi realizada através de rotinas de usuarios (UDFEC®mo mencionado anteriormente, o
software fornece fungbes pré-definidas para quesuw@no consiga alterar parametros de
forma eficiente e confidvel. Assim como para o nMod&/SGG, a implementacdo da
integracdo LBL fez uso desse recurso.

Desse modo, para a implementacdo do LBL foram sades duas macros de
definicdo de fungdes gerais dolver, e duas para modificagéo de parametros de modelos.

Para o calculo da RTE (Equacdo 5.1) no método LdBhecessério determinar os

valores dos coeficientes de absorcédo espectqls ¢considerando cada intervalo de numero
de onda disponivel, diferentemente do modelo WSG@ @s coeficientes de absor¢ap)(

ja sao dados pelas correlagbes do modelo (Equagfdara isso foi utilizada uma UDF que
permite especificar o coeficiente de absorgéo, pada nimero de onda, dentro do intervalo
dey = 0 ay= 10000 crit, em funcdo da temperatu@EFINE_GRAY_BAND_ABS_COEFF
[Ansys, 2011b].

d_;:_Kﬂln"'Knlnb (5.1)
di; _
d_S__Kili tKkal, (5.2)

O procedimento de calculo, implementado na UDFessdrio para se determinar os
coeficientes de absorcéo espectrais € apresenta@apitulo 3, Secdo 3.7. Conforme visto,
paro o calculo dos coeficientes de absorcao especte faz necessaria a leitura dos valores
de secdo transversal de absorgag).(Como explicado no Capitulo 3, esses valore€ge
calculados para a faixa de temperaturas de 20020@Ke para fracdes molares especificas,
sdo armazenados em um arquivo de texto, denomuhaidbase A leitura dasdatabases
realizada através de uma UDF macro ge@ERINE_ON_DEMAND. Essa macro é
executada antes da inicializacdo da solucdo e nde per acessada durante o processo

iterativo.
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Uma segunda UDF macr®EFINE_EXECUTE_AT_ ENPDfoi implementada com a
funcdo de, ao final de cada iteracdo, buscar e zmaa os valores d€z; lidos pela UDF
DEFINE_ON_DEMANDe interpola-los em funcédo de cada nimero de omtdatemperatura
em cada volume de controle, armazenando os vatonesma variavel global onde estes séo
posteriormente recuperados pela rotina UDF queulzalos coeficientes de absorgéo
espectrais.

A equacédo da RTE deluent equivale a RTE dada para o modelo WSGG (Equacéao
5.2) onde ndo € considerada a integracdo espéamays, 201l1la]. Em vista disso, uma
segunda UDF macro de mudanca de parametros de osottale de seutilizada para
modificar o termo de emissdo da RTE, a fim de smiderar essa variagcao espectral presente
no LBL. A macro-DEFINE_EMISSIVITY WEIGHTING_FACTQRI a escolhida. Essa

UDF permite modificar o fator de ponderacéo da sividade @, ), no termo de emisséao na

Equacdo 5.2 [Ansys, 2011b]. Para tal modificacéibyfilizado um artificio matematico onde
o termo de emissao da Equacao 5.2 foi substitwdo p

g =" (5.3)

ly

4
onde I, =UT%Te l,,€ 0 calculo da intensidade de radiacdo espectrabgm negro pela

distribuicdo de Planck, para cada nimero de gnéasim,

_[ ¢’
lleb - [ e(Cqu/T)—l jdn (5.4)

Dessa formaa |, =1,, a Equagéo 5.2 para o modelo WSGG se reduz a Embata

n,b

equivalente ao método LBL.
5.5.1 Validacdo da UDF construida para a integragcéo LBL
Antes da aplicacdo da UDF escrita para método tégriacao linha-por-linha (LBL),

na solucdo do problema da chama laminar difusivene&@no, uma verificacao foi realizada

fim de se assegurar que os resultados obtidogifanoFluentséo corretos.
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Essa verificacdo da UDF foi realizada para um bl 1D com meio ndo isotérmico
e homogéneo preenchendo o espago entre duas p&uass infinitas (tratadas como
superficies negras) separadas entre si por unéndias.

A seguir, sdo apresentados os resultados paresoquettiis de temperatura: um perfil
com temperatura constante a 1100K e as paredeBka(Eguacao 5.5); um perfil simétrico
simples com paredes a 400K e um pico de 1400K (E&qué.6); perfil com dupla simetria
onde as paredes estdo a 400K e o meio tem dois geed 800K (Equacao 5.7); e o quarto
perfil onde as paredes estdo a 400K e 800K comiconde 1800K (Equacéo 5.8). As fracdes
molares das espécies participantes, neste casdalidex carbono (C£) e valor d'agua (D),
foram mantidas a razGes constantes de 0,1 atm ¢gg&a9), para todos os casos resolvidos.

T(s)=1100K (5.5)
T(s)=400K+ (1400K )sid frs (5.6)
T(s) = 400K+ (1400) siff ( #s) (5.7)

880K + (92K )sift (25 )

T2 ok + (140K )|} siﬁlz[gﬂ{ - 0.2%)}

(5.8)

Yeo0($) = Yo )=01 (5.9)

ondes’ = ¥ Ppara valor de&Sigual a 1,0 m. Os perfis de temperatura e conaedtr foram

também implementados no softwdrkient a partir de funcdes UDF. EntretantoFtuent
trabalha somente com geometrias 2D e 3D, assim aminib bidimensional LxS foi
construido ondé.=100S simulando, portanto, uma geometria 1D. A Figur representa

graficamente os perfis de temperaturas testados.
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Figura 5.4 — Perfis de temperaturas referentes.

O parametro utilizado para a verificacdo do acoplam das rotinas UDF com o
Fluent foi o termo fonte radiativo. Os resultados encdds foram comparados com o0s
resultados obtidos com uma rotina Fortran deserdek consolidada pelo grupo de radiagéo
para o método LBL [Dorigon et al., 2013; Cassahlet2014; Cassol et al., 2015]. O termo

fonte é calculado pela equacao

O =D, 0.0 = iL[ 2%, [(L,,'ndﬂ) - 47, I”b}}dn (5.10)

onden, € o nimero de gases, que correspondem ao niménhae lidas nalatabase «, € o
coeficiente de absor¢do espectrgk intensidade de radiacéo espectral (W/m | »€ a
intensidade radiativa de corpo negro (A1), vista na Equacdo 5.4.d) que aparece na
equacao corresponde ao valor de discretizac@latddaseja explicado no Capitulo 3.

As solucdes apresentadas a seguir, foram realizpales umadatabasecom 20
intervalos de niimero de onda, os quais correspodéens 0 az= 10000 crif, com umdy =
500 cni. Isso significa que Bluentesta calculando 20 valores de coeficiente de aésey,

em cada caso.
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A Figura 5.5 apresenta os valores para o termcefoalculados para as solugdes do
Fortran-LBL versus FluentLBL para cada um dos perfis de temperatura mastrad
anteriormente. Em adicdo, a Tabela 5.2 mostra gsiake maximos e médios entre as

solucdes, calculados a partir da Equacgéo 5.11.

‘qh(X)LBL, Fortran ~ 9R( X)LBL,FIuent‘

desvio (= x100% (5.11)
q; :
R max|dr (X)_BL, Fortran
0 T T T T T T T T
50
MA P’\’-\
= 20 F . E
g g
= = 0 — = Fluent-LBL
% ﬁ Fortran-LBL
N T
o= >
k-] < .50 n
g’ S
5 -60 - i Z
R} =
B — —Fluent-LBL % -100 T
% Fortran-LBL ]
€ 80k 4 ]
=3 =}
£
& S -150 - 4
-100 " 1 " 1 " 1 " 1 " n 1 " 1 n 1 L 1 "
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(©) (d)
Figura 5.5 — Termo fonte radiativo para os peréigemperatura: (a) Equacao 5.5, (b)
Equacéo 5.6, (c) Equacéo 5.7 e (d) Equacéo 5.8.
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Tabela 5.2 — Desvio maximo e médio em relacaouwgdol LBL-Fortran para o termo
fonte radiativo, para os perfis de temperaturasnadss.

Perfil de temperatura Desvio maximo % Desvio médio
Equacdo. 5.5 2,516 2,103
Equacéo 5.6 1,244 0,276
Equacgao 5.7 1,277 0,172
Equacéo 5.8 0,463 0,182

Os resultados obtidos entre a comparacdo da sohgd&ertran com a solucdo do
Fluent apresentaram resultados bastante satisfatériodesmios menores de 2,5 % entre as
plataformas. Isso demostra que a UDF desenvohada @ LBL estd bem consolidada e pode-
se passar para a etapa de simulacdo da chamardammaliluicdo de Coe N..

Outros valores de discretizacoeg)(dasdatabasesambém foram testados e todas as

solucdes apresentaram resultados satisfatérios) osrapresentados acima.

5.5.2 Ferramentas utilizadas para obtencéo da solugcéo LBL

Devido a capacidade computacional disponivel, parsimulagdes da chama laminar
difusiva de metano com dominio bidimensional e samigtrico utilizando a UDF-LBL no
Fluent, foi possivel somente a leitura databasesom 50 intervalos de nimeros de onda, e
consequentemente, o célculo de 50 valores de emdks de absorcdo em cada simulagéo.
Portanto, para as solu¢des do LBL coatabasesnaiores de 50 valores a solucao teve de ser
obtidas em etapas. Por exemplo, para a solucaoletange umalatabasecom 3000 valores
de numeros de onda foram realizadas 60 simulaé@enal, os dados obtidos em cada uma
das simulacdes foram somados. O tempo para caddaséo foi de aproximadamente 15
horas, utilizando-se um computador Octa-Core de Gj8z e 16 GB de memoéria RAM.

A Tabela 5.3 a seguir mostra os valores de digagies adotado para as simulagdes
da chama. A construcdo ddatabasesconsiderando esses intervalos foi apresentada no
Capitulo 3, Secéo 3.10.3.



76

Tabela 5.3 — DiscretizacOes diabases

Numero de intervalos (NP) da Valores ded, para cada Simulacdes necessarias
database intervalo

20 d, =500 cm* 1

50 d, =200 cm’ 1

100 d, =100 cm* 2

200 d, =50 cm™ 4

500 d, =20 cm® 10
1000 d, =10 cm* 20
3000 d, =3,33 cm’ 60

30000 d, =0,333 cm’ 600
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6 RESULTADOS E DISCUSSAO

Neste capitulo, primeiramente sdo apresentadosréis ge temperatura, concentragdo
de CQ e N, para diferentes diluicbes. S&o apresentados o#tadss de fluxos de calor
radiativo obtidos com as simulagbes numeéricas danehlaminar ndo pré-misturada de
metano, para varias razdes de diluicdo de E®b. Os efeitos de radiacdo térmica foram
tratados com o método da integracdo LBL, e peloaiood/SGG, ambos implementados no
software Fluent por meio de UDFs. Diferentes discretiza¢cOes ditsibasesutilizada nos
calculos com o método LBL foram testados. Os radok para o fluxo de calor radiativo séo
também comparados com os dados experimentais siatdVlachado, 2015.

Num segundo momento é apresentada uma analisesdetdiacdo dadatabases
utilizadas na solucdo da integracdo LBL. Essa sadibi feita para um o problema 1D
empregando um codigo proprio em Fortran.

E importante ressaltar que os resultados apresensata a solu¢cdo com o LBL no
Fluent foram obtidos de forma desacoplada. Os perfisedgeratura e concentragcdes das
espécies participantes, usados nas simulacfes cuoétanlo LBL, foram obtidos a partir da
solucdo WSGG.

6.1 Chamas diluidas com CQ

6.1.1 Diluicdo de 50% de CQ

Os campos de temperatura e fragcbes molares dasiessparticipantes (CQe HO)
para a diluicdo de 50% de ¢€®ao apresentados na Figura 6.1. A Figura 6.1 (sfrmno
campo de temperatura ao longo do dominio computaktids temperaturas mais altas (max.
1794 K) ocorrem no inicio do dominio, onde o contivet e o oxidante se encontram e
ocorre, assim, a maior taxa de reagcdo com menca térmica. A Figura 6.1 (b) mostra o
campo de concentracdo de fracdo molar para o tilueé. O valor maximo ocorre na
regido de injecdo de combustivel e diluente; ntanés do dominio ha uma estabilizacdo da
concentracdo molar numa faixa entre 0,1 e 0,2.rfll de H,O, Figura 6.1 (c), mostra que a

maior concentracdo de;@ esta localizada na regido onde as temperaturana&a elevadas.
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Figura 6.1 — (a) Perfil de temperatura; (b) PedlCQ com diluicdo de 50% e (c)
Perfil de HO com diluicdo de 50%.
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A Figura 6.2 apresenta os perfis de fragdo moldoago do dominio computacional
para linhas axiais de G@ HO. Pode-se perceber que a variacao da fracao neslaeita a
taxa de diluicdo de 50% no eixo de simetrarE0,0 m) e varia ao longo do dominio,
conforme a combustdo ocorre. O valor da posicaa™estabelece a fracdo molar a uma
distancia paralela axialmente ao eixo de simetwlongo da posicao axial, as variagoes das
fracbes molares tendem a ser menos pronunciadgsyiado certa estabilidade com valores
proximos de 0,1 e 0,2. E possivel observar que siciox, r=0,01 m encontra-se
praticamente fora da regido onde se da a combustioyista dos valores estarem muito
proximos de zero. Quando se analisa a fracao rdel&sO pode-se observar que no inicio do
dominio a fragdo molar da espécie € mais pronuacsemelhante ao que foi observado na
Figura 6.1 (c).

0.7 ————1——

T T T T T T
0.16 -

—0—x, r=0.0m
—0o—x, r=0.003 m =
—v—x, r=0.005 m
—O—x, r=0.010m

0.6 - . 0.14 |

0.5 —0—x, r=0.0m 012
—0o—ux, r=0.003 m |
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—o—x, r=0.005 m
04 1 —o—x, r=0.010m .

0.08

Fragdo molar, Y.,
Fragdo molar, ¥, ,
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W@‘Q—Q—(}O—Q—Q—Q—Q—Q—WM | 0.00 |-
0.0 . I
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(@) (b)

Figura 6.2 — Perfis de fracdo molar ao longo doid@rpara linhas axiais: (a)G@
(b)H.0, para a diluicdo de 50% de €0

Na sequéncia serédo apresentados os resultadossoptich o fluxo de calor radiativo
paralelamente ao eixo da chama (Equacéo 6.1), @adende kW/M e para o termo fonte

radiativo (Equac&o 6.2), em unidade de kW/Assim,

(¥)=3 [ {2 ([, no) o (6.1)

U :Z—i.dg:ij”[zmn[(jm|,7d9)— 4nx,7|,7b}}d,7 (6.2)
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Os desvios entre as solugdes com os modelos WSBIGglos dados experimentais
foram calculados pela Equagé&o 6.3, a seguir.

dr(X) ~Or(9 gL
WSGGExpermimental

desvio. (X) = x100% (63)

dr "

Or(X)
WSGGExpermimental

max

Ao longo de toda a apresentacédo de resultados) gglidadas as notacdes fg.x e
{avg Para os desvios maximo e desvios médio, respentinte, para o fluxo de calor, em %.

A avalicdo do fluxo de calor radiativo com diluicée 50% de C®é apresentada a
seguir. A Figura 6.3 mostra os resultados obtidomsaricamente para varias discretizacdes da
databasepara a solucdo LBL em comparacdo com a solucddaoptlo método WSGG.
Nesse grafico, mostra-se a posi¢éo e comprimenthal®al ;, medido experimentalmente. E
possivel observar que para a solugéo do LBL pada@basesomdy= 10 cm'e dyj= 3,33
cm’ as curvas praticamente se sobrepdem, com desw reétre a solucdo WSGG de
4,24% parady= 10 cm® e 4,14% paraly= 3,33 cm'. Nessa avaliagéo @atabasecom di=
100 cm® apresenta os resultados com maior discrepanciadesmio médio préximo de 11%.
A simulagdo conmdy= 0,33 cnt, caso mais refinad@presenta a curva mais proxima da
solucdo WSGG. O desvio médio em relagédo a simuldgd®SGG ficou abaixo dos 3% e o
desvio méaximo foi de 4,29%. Todavia, a solucdo dsocparady= 0,33 cni demanda a
realizacdo de 600 simulagdes, visto que cada sg&olaorresponde a um intervalo de 50
nimeros de onda, com isso pressupde-se que a siuytarady= 3,33 cm' ja apresenta
resultados confidveis com desvio médio de 4,14%valges dos desvios maximos e médios
para todos os valores de discretiza¢cOes testadiesrpser vistos na Tabela 6.1.

E valido ressaltar os erros associadas aos propragelos simulados. O préprio
HITEMP2010, utilizado na obtencdo démtabasepara a solucdo LBL e nas correlacdes dos
modelos WSGG, pode introduzir erros nos resultfidass, dificeis de serem mensurados. Os
campos de temperatura e concentracdes das esta@oiEsm podem induzir a erros.
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Figura 6.3 — Fluxo calor radiativo para diluicao5®6 de C@Qem comparagédo com
WSGG.

A Figura 6.4 apresenta a comparacdo entre as sslut®BL, para a maior
discretizacdody= 0,33 cnT, a solucdo WSGG e os dados experimentais obtidos p
Machado, 2015. Qualitativamente as curvas obtidaeenicamente para o fluxo de calor
radiativo, tanto para o WSGG quanto o LBL seguemmesma tendéncia dos dados
experimentais. O desvio maximo em relacdo aos dexipsrimentais, tanto para o método
LBL como para o modelo WSGG ficaram proximos de 14&mndo que o modelo WSGG
apresentou um desvio médio de 7,22%, enquantoopBBi. obteve-se um desvio médio de
8,62%. Essa maior diferenca pode ser observadadp@e da metade do dominie0,15m
(na regido da pluma aquecida ascendente, fora dgprooento de chama visivel). Uma
possivel explicacdo desse comportamento podergauid a condicdo de contorno de corpo
negro (298K) para a parede mais externa da chanpasta na solu¢do numérica, que pode
estar provocando um aumento no fluxo radiativo,cemparagédo com dados experimentais,
devido a sua proximidade. Uma alternativa seriagdo o dominio a fim de minimizar essa
influéncia, contudo com um aumento de tempo congpurial e uma dificuldade adicional na

convergéncia da solugdo numérica.
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Figura 6.4 — Fluxo calor radiativo para diluicao5@86 de C@ (a) comparagao com
WSGG, (b) comparagdo com medicoes.

A seguir sado apresentados resultados utilizandoétodo da sobreposicdo (NCR-
WSGG) proposto por Cassol, 2013, que consideraadagdes locais nas razdes entre as
concentracdes das espécies participantgd, ¢eHCQ, ao longo do dominio, em comparagado
com a abordagem tradicional do modelo WSGG, os sladperimentais e a solugdo LBL
parao dy= 3,33 cnt. Em relacdo ao modelo WSGG tradicional, 0 méto@RNVSGG teve
um desvio maximo de 11,80%. Entretanto, em relagdmétodo LBL, o NCR-WSGG teve
um desvio maximo de 6,49%, valor muito semelhamdedasvio maximo do meétodo
tradicional do WSGG em relacéo ao LBL que foi d208 parady= 3,33 cm'. Entretanto,
como pode ser observado na Figura 6.5, a abordAlgg#RIWSGG se afasta da solucdo LBL
na primeira metade do dominio, até aproximadament®15, justamente na regido onde se
encontram as maiores temperaturas da chama e mcaganaiores trocas térmicas. Dessa
forma pode-se dizer que a solucdo com o modeloicioadl do WSGG prediz o
comportamento do fluxo de calor radiativo de fommes eficiente.
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Figura 6.5 — Fluxo calor radiativo para diluicdo5®86 de CQ@entre solucdo LBL e
abordagens distintas do WSGG.

A Tabela 6.1 apresenta os valores dos desvios mé&xenmédios, calculados pela
Equacédo 6.3, entre as solucdes LBL e WSGG; LBL peBEmental; e LBL e NCR-WSGG
para todas as oito discretizacdes dambasesimuladas nd-luent Pode-se observar que a
comparacdo da solugdo com o modelo WSGG para cotndmé&BL com diferentes
discretizacOes datatabasesdao apresentaram uma diferengca muito pronunciaila elas a
partir da discretizacady = 20 cm, equivalente a umdatabasecom 500 NP, tendo desvios

médios menores de 5%.

Tabela 6.1 — Desvio maximo e médio de acordo cdmaetizagédo do LBL para
fluxo de calor radiativo entre as solucdes pamigiib de 50% de CO

WSGG NCR-WSGG Experimental
%) Gud%) %) Gl %) max(%0) Cavd(%0)

NCR-WSGG 11,80 5,70 - - 15,22 8,42

WSGG - - 10,55 5,10 14,62 7,22
LBL dy = 500 cni 35,18 22,85 21,34 15,78 35,34 23,23
LBL dy = 200 cnt 24,14 16,14 12,96 9,33 27,82 16,83
LBL dy = 100 cni 16,52 11,29 7.85 5,00 22,43 12,83
LBL dy = 50 cnt 10,27 7,27 4,67 2,59 18,36 10,51

LBL dy =20 cnt 6,96 4,87 5,65 2,79 15,84 9,50

LBL dy = 10 cnt 6.17 4,24 6.50 2,98 15,35 9,25

LBL dy = 3,33 cnt 6,00 4,14 6,49 2,92 15,16 9,15

LBL dy = 0,333 crit 4,29 2,74 8,29 3,40 14,14 8,63
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Em relagdo a solugdo experimental o caso maisaddircom o método LBL néo
mostrou uma melhora significativa para os desviégimos e médios em relacdo a solugéo
com o WSGG. Essa pouca variagdo quando se temalog@s com um grau de refinamento
maior, possivelmente, se da devido a alta irregldde dos espectros envolvidos na solucéo,

que provavelmente acabam utilizando um valor médaual compensa essas variagoes.
6.1.2 Influéncia dos intervalos espectrais no fluxo de ¢ar radiativo

Foi feita uma avaliagcéo da influéncia de bandasntés no espectro total (de= 0 a
n= 10000 crit) no resultado final do fluxo de calor radiativotidb para a chama com
diluicdo de 50% de CO E mostrada uma avaliacdo considerando seis altenpara o
espectro que correspondem a uma faixa de valorag;pA Tabela 6.2 apresenta a faixa de
valores dey correspondente ao intervalo no espectro e o valarporcentagem, que cada
intervalo influéncia no resultado do fluxo. Comodpm ser observados, o0s trés primeiros
intervalos considerados, de = 0;a 5000 cnit, correspondem a 99,12% do valor final do
fluxo, o restante do espectro (gle= 5000 as= 10000 crit) representa apenas 0,88%. A

Figura 6.6 apresenta esses valores graficamente.

Tabela 6.2 — Influéncia de cada intervalo espeptied o fluxo de calor radiativo na
chama com diluicdo de 50% de £y = 0,333 cnit.

Intervalo no espectro Valores de; correspondente %
1 dey = 0 ay= 1666,5 crit 13,45
2 deyn = 1666,83 a= 3333,17 crit 74,18
3 deyn = 3333,50 &= 4999,83 cii 11,49
""""""""" 4  dey=5000,17 a=666650ci 065
5 dey = 6666,83 a= 8333,17 cil 0,22
6 dey = 8333,50 a= 10000 crit 0,01
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intervalo no espectro

Figura 6.6 — Representacédo da porcentagem parantadaalo do espectro para
chama com diluicdo de 50% de £y = 0,333 cnit.

A mesma avaliacéo foi feita para o caso caip & 3,333 crif, a Tabela 6.3 mostra os
valores que foram obtidos. Da mesma forma, o iaterabrangendo de= 0 ay= 5000 cnit
representa 99,13% do valor final para o fluxo deraadiativo, enquanto os intervalos ge
= 5000 a;= 10000 crit constituem apenas 0,88% do fluxo de calor.

Apés andlise dos resultados para as duas disgQ@tizaé possivel estabelecer um
padrdo, onde os valores gemais relevantes para analise da radiacdo estacdasnio
intervalo dey = 0 a= 5000 cnl. Com isso, seria possivel estabelecer um refinanmeaior
para a regido de maior interesse, ou mesmo dedeoasio restante do espectro reduzindo

tempo e custo computacional das simulacdes em 50%.

Tabela 6.3 — Influéncia de cada intervalo espeptied o fluxo de calor radiativo na
chama com diluicdo de 50% de £y = 3,33 cnt.

Intervalo no espectro Valores de; correspondente %
1 dey = 0 ay= 1666,5 crit 14,11
2 deyn = 1666,83 a= 3333,17 crit 73,5
3 dey = 3333,50 a= 4999,83 crii 11,52
""""""""" 4  deny=5000,17 =6666,50cri = 064
5 den = 6666,83 a= 8333,17 cm 0,22
6 den = 8333,50 &= 10000 crit 0,01
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6.1.1 Avaliagédo do termo fonte radiativo, para diluicdo & 50% de CQ

A Figura 6.7 apresenta a comparacdo dos valores patermo fonte radiativo,
calculado pela Equacédo 6.1, entre as solucdes piiady= 100 cntt, 10 cm*e 3,33 crit, e
a solugdo WSGG ao longo da linha de simetria danah#&ssim como o para os fluxos, a
discretizacdo mais grosseira apresenta os picsakados. As curvas pada= 10 cni'e 3,33
cm’ se sobrepdem o que corrobora com o resultado el@ golucdo cordy= 3,33 cni'ja
apresenta um nivel de convergéncia confiavel, asesmmo para os valores de fluxo radiativo
gue apresentaram essa mesma tendéncia.

O termo fonte corresponde ao negativo do divergeatéuxo radiativo, indicando o
balanco entre a energia que € emitida e a eneugiaégabsorvida pelo meio participante.
Portanto, valores negativos indicam que naqueldoponmeio emite mais radiacdo que
absorve e valores positivos indicam a predomin&teiabsorgcéo sobre a emissao.

A diferenca no comportamento da curva observadasmotdo WSGG no inicio do
dominio para com as curvas das solugcdes com o méiBl se da, possivelmente, pela
elevada concentracdo de £Qa regido de entrada do combustivel, devido acédib) como
pode ser visto na Figura 6.1 (b) do campo de cdragio molar. Em vista dessa alta
concentracdo de GQ@s correlacdes para razdes constantes, utilizedaslucdo do WSGG,
acabam subestimando o real comportamento do teomte fadiativo nessa regido. Essas

variacdes das espécies quimicas ao longo do dosd#nicessaltadas na Figura 6.2.
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Figura 6.7 — Termo fonte de calor radiativo pataicéio de 50% de CO
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6.1.2 Outras diluicbes de CQ: 40%, 20% e 10%

A Figura 6.8, a seguir, apresenta um comparative msultados obtidos com o
modelo WSGG com o0 NCR-WSGG, os dados experimeata@m o método LBL para uma
discretizagdo dely= 3,33 cni’. Devido a limitacdes de tempo e demanda computaktio
optou-se por testar outras porcentagens de dillggadmente para databasecomdy= 3,33
cm* (NP=3000) a qual demanda a realizacdo de 60 si@esanoFluent Quanto maior o
grau de refinamento ddatabasea solucdo LBL tende a ser cada vez mais acuradamp
como foi observada na avaliagdo mostrada anteridana solugéo para do método cdps
3,33 cm' apresentou resultados satisfatorios. S&o apressneadgraficos do fluxo de calor
radiativo para a diluicdo de 40% de £@igura 6.8(a)), 20% de GOFigura 6.8(b)) e 10%
de CQ (Figura 6.8(c)).
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Figura 6.8— Fluxo calor radiativo para diluicao@@,: (a) 40% (b) 20% e (c) 10%.

Dos graficos apresentados, pode-se concluir gie tamétodo LBL quanto o modelo
WSGG, em todas as diluicdes, apresentaram uma iiEmmma congruente entre eles, com
desvios meédios entre os métodos abaixo de 4%,tadssl estes semelhantes aos ja
apresentados para a diluicdo de 50%. Os desviosnosoe meédios entre as solugcdes, em

relacdo ao método LBL podem ser vistos em maiosdalltes na Tabela 6.4. Também
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observa-se em relagéo aos dados experimentaissqgaugdes LBL e WSGG se comportam
de forma semelhante, com desvios maximos em nanoddel5%. A Tabela 6.5 apresenta os
valores dos desvios maximos e médios da solucdo ®VE@ relacdo as solucbes NCR-
WSGG e os dados experimentais de Machado, 2015.

Com a solucéo utilizando o método NCR-WSGG idertifise desvios ligeiramente
mais elevados para com a solugéo LBL do que a &oluglizando o modelo tradicional do
WSGG, conforme apresentado na Tabela 6.6. Entegtgara os dados experimentais, o
método NCR-WSGG para todas as diluicbes apresargomenores desvios. Os maiores
valores calculados dos desvios sdo para a diludga®0% de Cg@ caso onde existe uma
maior formacao de fuligem devido a baixa porcentage diluente.

Tabela 6.4 — Desvio maximo e médio em relacdo dopda fluxo de calor radiativo
entre as solucgdes.

_ . WSGG NCR-WSGG Experimental
LBLd1=3330m - ) ) ) ) Conl®)  Cad)
40% 5,19 2,87 7,38 3,30 16,15 8,24
20% 6,46 3,56 10,15 4,29 15,09 9,49
10% 5.49 3,30 11 4,60 16,32 9,38

Tabela 6.5 — Desvio maximo e médio em relacdo aG®/Bara fluxo de calor
radiativo entre as solugdes.

NCR-WSGG Experimental
WSGG Ena %) Cand %) Cna %) Cand %)
40% 8,68 4,13 16,65 6,41
20% 11,62 5,69 14,15 6,90
10% 14,76 6.38 14,34 6,82

Tabela 6.6 — Desvio maximo e médio em relacdo dodn&ICR-WSGGpara fluxo de
calor radiativo entre as solucgdes.

WSGG Experimental
NCR-WSGG
{maX %0) {maX %0) {maX%0) Cave(%0)
40% 9,50 4,52 9,72 4,52
20% 13,11 6.42 15,29 6.42

10% 10,21 5,04 13,88 5,04
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6.2 Chamas diluidas com N

6.2.1 Diluicdo de 50% de N

Os perfis de temperatura, concentracdo de €@e HO da solugdo numérica com
diluicdo de 50% de Npodem ser vistos na Figura 6.9 a seguir. A maamperatura é
observada proximo ao local de entrada do comblistivexidante. Essa regido da inicio a
combustdo, com a formacdo e destruicdo das espguigscas impostas pelo modelo de
cinética quimica. As temperaturas para a diluic@doNd sdo maiores (1887 K) que as
encontradas para a diluicdo de gBigura 6.1 (a)). Os perfis de @& HO, Figuras 6.9 (b) e
(c) respectivamente, apresentam na regidao um poat®afastada da entrada de combustivel

e oxidante os maiores valores de fracoes molares.

Temperature Co2.Male Fraction
1887.34 0.09
1799.04 - 0.09
1710.75 0.08
1622.45 - 0.08
1534.15 0.07
1445.86 0.07
1357.56 - 0.06
1269.26 0.06
1180.97 0.05
1092.67 0.03
1004.37 0.04
916.08 0.04
827.78 0.03
739.48 0.03
651.19 0.02
562.89 - 0.02
474.59 - 0.01
386.30 - 0.01
298.00 - 0.00

(K]

0 0.100 0.200 (m) 0 0.100 0.200 {m)
| i

0.050 0.150 0.050 0.150

(@) (b)
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Figura 6.9 — (a) Perfil de temperatura; (b) PedilCQ com diluicdo de 50% e (c)

Perfil de HO com diluicdo de 50%.
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Figura 6.10 — Perfis de fragdo molar ao longo doid para linhas axiais: (a)G@
(b)H.0, para a diluicdo de 50% de.N

A Figura 6.10 apresenta os perfis de fragdo maldorgo do dominio computacional

para linhas axiais de G@& HO. Constata-se que no inicio do dominio a fracatamnuas
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espécies é nula. A partir do momento que se danibustdo as espécies quimicas sao
formadas, atingem seu valor maximo e entdo decé&mna ponto de estabilidade. A Figura
6.10 mostra que existe uma variacdo nas concepBa@Es espéecies participantes ao longo do
dominio, e consequentemente a razado das espédesendantém constante, o que acaba
divergindo das correlagfes utilizadas no modelo WWS@s quais a razdo € considerada
constante. Uma das causas de erros intrinsecésgiglile serem mensurados, ao modelo
WSGG pode ser atribuida a essa ndo homogeneidadaziges das espécies participantes ao
longo do dominio computacional.

A Figura 6.11 mostra os resultados obtidos numercde para o fluxo de calor
radiativo com diluicdo de 50% de Nara varias discretizacdes digabasesla solucdo LBL
em comparacdo com a solucéo obtida pelo método WQ@Ado se analisa a solucédo LBL
em relacdo & solucdo WSGG pamasabasamais grosseiradf= 100 cni') o desvio méaximo
e 0 médio da solu¢do com diluicdo deé\de 10,72% e 6,83%. Quando o refino passiyde
100 cm' parady= 3.333 crit os desvios maximos e médios diminuem em aproximadse
40%, conforme pode ser visto na Tabela 6.7. Nonémiguando o refino passadg= 10 cm
! parady= 3,333 cnl os desvios mantém-se praticamente 0S mesmos, sornreas se
sobrepondo. Comparando a discretizadée 3,333 crit para com aly= 0,333 cni 0s
resultados ndo apresentam uma melhora expressiegustifique a demanda computacional

necessaria na obtencdo da solucao garad,333 cnt.

1 ' I ! I ' I R ' 1 ! I ' | ! I ' I
. 06F i
g e WSGG
= 0s —o— LBL dn=100 cm’
4 T —<+— LBL dn=10 cm’
= —— LBL d=3.333 cm™ 1
g 04| —~— LBL d5=0.333 cm™
= 1
5
< 03 i
g
= 1
o
S 02fF -
Q
o
2
B 0.1} -
S
0.0 . | \ I ' | ' | ) | ) | \ | ' | |

-0.10 -0.05 0.00 005 010 0.15 020 025 030 035
Posigéo axial (m)
Figura 6.11 — Fluxo calor radiativo para diluica@50% de Mem comparacdo com
WSGG.
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Em relagcdo a solucdo experimental, Figura 6.12a3w enais refinado os valores dos

desvios maximos e médios ndo mostraram uma medigméicativa, conforme a Tabela 6.7.

Esse comportamento é o mesmo encontrado paraigidilde CQ.

e
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—a— LBL dn=0.333 cm™

-0.05 000 0.05 010 0.15 020 025 030 035

Posi¢do axial (m)

Figura 6.12 — Fluxo calor radiativo para diluic@50% de Mem comparacdo com

medicdes

A Figura 6.13 acrescenta a discusséo os dadosshtaim o modelo NCR-WSGG. O

comportamento da solucdo com o NCR-WSGG é semell@napresentado para a diluicéo

de CQ. Analisando os resultados com método NCR-WSGG @acdo a solucdo LBL

observa-se que os valores dos desvios ndo variato para as varias discretizagfes testadas.

A Tabela 6.7 apresenta estes valores.
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Figura 6.13 — Fluxo calor radiativo para diluica@50% de Mentre solucdo LBL e
abordagens distintas do WSGG.

A Tabela 6.7 mostra os desvios maximés.§ € médios {g calculados a partir da
Equacédo 6.3 em relacdo aos dados experimentaisglagdio ao modelo WSGG e ao NCR-
WSGG.

Tabela 6.7 — Desvio maximo e médio de acordo cdisaetizacdo do LBL para fluxo
de calor radiativo entre as soluc¢des para dilutgb0% de M

WSGG NCR-WSGG Experimental
k%) Goal%) %) Gad %) Gal%)  Cad %)
NCR-WSGG 13,35 6.61 - - 14,54 8,80
WSGG - - 11,78 5,83 10,57 6,30
LBL dy = 500 cnt 15,47 10,57 8,56 4,57 22,24 12,74
LBL dy = 200 cni 13,36 8,84 7,10 4,26 20,78 11,71
LBL dy = 100 cnt 10,79 6,83 6,79 4,19 19,15 10,54
LBL dy =50 cnt 8,86 5,24 8,69 4,37 17,87 9,66
LBL dy =20 cnt 7,69 4,30 9,72 4,50 17,05 9,25
LBL dy = 10 cnt 7,42 4,09 9,97 4,54 16,84 9,17
LBL dy = 3,33 cnit 7,12 3,89 10,23 4,57 16,60 9,07
LBL dy = 0,333 crit 5.64 3,07 11,52 4,81 15,41 8,59

Os resultados para o0 WSGG apresentaram uma concadsatisfatoria até mesmo
para discretizacbes menos refinadaddabasecom desvios médiode no méaximo 10%.
Observa-se que a partir da discretizacadahfe 20 cm' (NP=500) os desvios apresentam
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pouca variagcdo. Os desvios do resultado do LBL efagcio aos dados experimentais
apresentaram uma variagdo mais acentuada, a qdal ge&r atribuida as incertezas de

medicdes associadas ao problema.

6.2.2 Influéncia dos intervalos espectrais no fluxo de ¢er radiativo para diluicéo de
N>

Similarmente ao caso com diluicdo de 50% de,@0ntervalo de; = 0 ay= 5000 cm
! tem predominancia no valor total para o fluxo dércradiativo, onde os trés primeiros
intervalos considerados, ge= 0 ay= 5000 crit correspondem a 98,54% do valor final do
fluxo, o restante do espectro (de= 5000 az= 10000 crit) representa apenas 1,464%. A
Tabela 6.8 apresenta com maiores detalhes essmes/a a Figura 6.14 apresenta esses
valores graficamente.

Para o caso comy = 3,333 crif a maior influéncia também se encontra no intervalo
den = 0 az= 5000 cn com o equivalente a 98,56% do valor do fluxo derceadiativo
encontrado. E o restante do espectro com o equieatel,44% do fluxo de calor, conforme
apresentado na Tabela 6.9. Da mesma forma, o teropsto computacionais envolvidos para
as simulacées dos casos considerando somentergalotatés= 5000 cni reduzir-se-iam

pela metade.

Tabela 6.8 — Influéncia de cada intervalo espeptied o fluxo de calor radiativo na
chama com diluicdo de 50% de &y = 0,333 crit.

Intervalo no espectro Valores de; correspondente N2-30000 %
1 dey = 0 ay= 1666,5 crit 17,37
2 den = 1666,83 a= 3333,17 cnt 67,05
3 dey = 3333,50 = 4999,83 cri 14,12
""""""""" 4  dey=5000,17 a=666650ci 105
5 des = 6666,83 &= 8333,17 cim 0,40
6 dey = 8333,50 &= 10000 crit 0,01




96

intervalo no espectro

Figura 6.14 — Representacao da porcentagem pagidartadvalo do espectro para
chama com diluicdo de 50% de &ty = 0,333 cnit.

Tabela 6.9 — Influéncia de cada intervalo espeptied o fluxo de calor radiativo na
chama com diluicdo de 50% de &y = 3,33 cnt-

Intervalo no espectro Valores de; correspondente %
1 dey = 0 ay= 1666,5 crit 18,13
2 deyn = 1666,83 a= 3333,17 crit 66,43
3 den = 3333,50 &= 4999,83 ci 14,00
""""""""" 4  dey=5000,17 =6666,50cii = 1,03
5 desn = 6666,83 &= 8333,17 cm 0,39
6 dey = 8333,50 &= 10000 crit 0,02

6.2.3 Avaliagédo do termo fonte radiativo, para diluicao e 50% de N

A Figura 6.15 apresenta a comparacao dos valoteslados (Equacao 6.1) para o
termo fonte radiativo entre as solucdes LBL pdya 100 cni', 10 cni' e 3,33 crif e a
solucdo WSGG ao longo da linha de simetria da ch&si@urvas obtidas para o termo fonte
radiativo com diluicdo de Ncom o método LBL, em todas as discretizacdes aplisadas,
praticamente se sobrepdem com a curva da soluggoWe8GG para a regido inicial do
dominio, diferentemente do que acontece com acditude CQ@ Acredita-se que isso ocorre
devido ao fato de que a concentracdo de €50A mais bem distribuida ao longo do dominio,
como pode ser visto nas Figuras 6.9(b) e 6.10 gaqto, as correlacdes utilizadas para o

calculo do modelo WSGG atendem melhor a esta caode Figura 6.10 mostra os valores
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de fracdo molar para as espécies participantesragp Ido dominio. Os valores negativos
encontrados mostram uma predominancia da emisséoednsobre a absorcao para toda a

chama.
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Figura 6.15 — Termo fonte de calor radiativo palaigio de 50% de N
6.2.4 Outras diluicbes de N: 40%, 20% e 10%

A Figura 6.16 apresenta os valores para o fluxoalle radiativo para as chamas com
diluicdo de 40% de N(Figura 6.16(a)), 20% de,NFigura 6.16 (b)) e 10% de,NFigura
6.16(c)), com o modelo WSGG o método NCR-WSGG, adod experimentais e com o
método LBL para uma discretizacdo dg= 3,33 cm'. Assim como para 0S casos com
diluicdo de CQ, somente aatabasecomdy= 3,33 cnt (NP=3000) foi analisada para estas
porcentagens.

As solugbes para o WSGG e o método LBL apresentma tonsonéancia
principalmente para o inicio do dominio para as pércentagens de diluicdo, com desvios
meédios entre os meétodos abaixo de 4%. Na regidonéio para o fim do dominio o
comportamento das curvas foi o mesmo observadoasouiluicbes de CO A ocorréncia
dessa disparidade nessa regido de pluma aquecitageo atribuida, assim como para a
diluicdo de CQ, a condi¢cédo de contorno imposta para a simulag&duent

Quanto a convergéncia para com os dados experimeastaolucdes LBL e WSGG se

comportam de forma semelhante, com desvios maxmaasdem de 15% e médios em torno
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de 9% para a solugao LBL e 7% para com a solu¢ad@®/uanto menor a porcentagem de
diluente mais pronunciado séo os desvios entreolagdes. Isso porque quanto menor a
porcentagem de diluente maior é a formacéo deefiujg que acaba afetando diretamente os

valores da radiacdo medidos experimentalmente.
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Figura 6.16 — Fluxo calor radiativo para diluic@Ny: (a) 40% (b) 20% e (c) 10%.

Observando o comportamento da solucéo obtida paratodo NCR-WSGG com as
demais solugbes, pode se dizer que o método NCR&PBdiz bem os dados
experimentais na regido dos maiores valores de,fixx 0,05m. Entretanto, para a regiao
final do dominio o método NCR-WSGG néo é capazrdeigar os dados experimentais. Essa
divergéncia na regiao do meio para o fim do domaai@ba culminando em desvios maximos
elevados. Porém em razao da primeira parte do donoinde os resultados sdo melhores, 0s
desvios médios acabam sendo baixos. Novamente ugdsolpara a diluicdo de 10%
apresentou os desvios mais pronunciados, comogsrdesto na Tabela 6.10.

Os valores dos desvios méaximos e médios da solB&ocom dy = 3,33 cm' em
relagcéo as solu¢des do WSGG, NCR-WSGG e os dagesierentais de Machado, 2015, sdo
mostrados na Tabela 6.10. J4 a Tabela 6.11 apaesenvalores dos desvios maximos e
meédios da solucdo WSGG em relacéo as solucdes NER&\e os dados experimentais de
Machado, 2015. E, por fim, a Tabela 6.12 apresemntalores dos desvios maximos e médios
da solucdo NCR-WSGG em relacdo as solugbes WSGG dados experimentais de
Machado, 2015.
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Tabela 6.10 — Desvio maximo e médio de acordo cdieaietizacédo do LBL para
fluxo de calor radiativo entre as solucdes.

LBL dy = 3,33 cm WSGG NCR-WSGG Experimental
! Gnad %) Lo %0) Gk %) G %) %) Cad %)
40% 6,94 3,78 10,56 4,63 15,96 9,02
20% 6.47 3,57 11,34 4,80 14,98 9,37
10% 6,35 3,53 11,52 4,83 16.60 9.87

Tabela 6.11 — Desvio maximo e médio em relacdo 8&@ para fluxo de calor
radiativo entre as solugdes.

NCR-WSGG Experimental
WSG6 Crnak %) ek %) Crnak %) Cod %)
40% 11,70 573 12,02 6,35
20% 11,82 5,72 13,60 6.77
10% 11,82 5,68 15,54 7,26

Tabela 6.12 — Desvio maximo e médio em relacio@B-MWSGG para fluxo de calor
radiativo entre as solugdes.

WSGG Experimental
NCRWSGG Cna %) Cand %) Cnn%) Cand %)
40% 13,31 6,52 14,90 7,91
20% 13,37 6,45 13,64 8,21
10% 13,33 6,42 15,13 8,13

6.3 Calculo da fracao radianteX; para as chamas diluidas de Coe N,

A fracdo radiante definida como a fragdo da endada que é liberada pela chama e
que é transferida para o meio por radiacdo fodabdie acordo com a Equacéo 4.1. A fracéao
radiante € um parametro importante em relacdo &t da diluicdo na transferéncia
radiativa. A Figura 6.17 apresenta graficamenteagab radiante medida experimentalmente,
para o0 método LBL e para as duas abordagens dolandt®&GG em funcdo do percentual de
diluicdo para a diluicdo de G@ N.. Os mesmos pontos para os quais foram feitas dislase
experimentais do fluxo de calor radiativo forantizeidos para obtencao de.

Os valores obtidos a partir da simulagdo numériaea pa fragdo radiante sdo
superiores aos valores obtidos experimentalmente todos os casos estudados, indicando
que a perda radiativa para a solucdo numeérica érestpnada em relacdo ao experimento.

Ainda, NCR-WSGG apresentou valores superiores httdas com o0 WSGG tradicional e o
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com que a fracao radiante diminua em contrapap#ata as chamas com diluicdo de QO

aumento do percentual de diluente faz com quecadreadiante aumente.
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Figura 6.17 — Frag&o radiante em funcao do perakdeudiluicdo para as chamas

As Tabelas 6.13 e 6.14 apresentam os valores adfrsilpara a fracdo radiante nas

diluidas com (a) C®e (b) N..

chamas diluidas com GG N, respectivamente, para as solucbes numéricas dadss

experimentais.

Tabela 6.13 — Fracao radiante para diluicdo de CO2.

Diluicdo de CQ
50% 40% 20% 10%
Experimental 17,58 16,63 15,39 15,27
LBL 20,01 17,79 17,37 16,57
WSGG 18,57 16,85 16,26 15,98
NCR-WSGG 20,58 18,32 18,28 17,55
Tabela 6.14 — Fragao radiante para diluicdo de N2.
Diluicédo de N
50% 40% 20% 10%
Experimental 12,87 13,32 14,04 14,38
LBL 14,65 14,83 15,58 15,72
WSGG 13,66 13,89 14,70 14,86
NCR-WSGG 15,36 15,59 16,52 16,69
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6.4 Avaliacdo da discretizacao dasdatabases na solucdo de um problema 1D

Em vista de limitagcdes computacionais uma novaiagé@d da independéncia da
solucdo LBL em relacdo a discretizacéo diambasegoi proposta. Para tal, foi utilizado uma
rotina Fortran para a solucdo de um problema 1B0egenvolvida pelo grupo de radiacdo na
UFRGS.

O problema 1D, aqui avaliado, € o mesmo em que & pda o LBL foi verificada e
validada. A geometria do problema compde-se de pdlagsas planas infinitas paralelas com
meio participante entre elas, conforme a Figur&,6idrmando um sistema unidimensional.
As superficies das placas sao tratadas como caoggrss. O termo fonte radiativo e o fluxo
de calor radiativo foram calculados pelas, ja aprieslas, Equagbes 6.1 e 6.2

respectivamente.

Meio
Participante

In

X

Figura 6.18— Representacédo da geometria utilizadigtada de Dorigon, 2012].

Os perfis de temperatura e concentragdo molarzadiis nessa avaliagcdo sao 0s
mesmos utilizados no Capitulo 5, Secédo 5.5.1, yeidacdo da UDF do LBL, Equacbes 5.6,
5.7e5.8.

As Equacbes 6.3 e 6.4 calculam os desvios maxinmagdos entre as solugcdes com

diferentes discretizagées para fluxo de calgy, e para o termo fonte de calogg,

respectivamente.

Os valores obtidos para os desvios maximos e méatias) calculados em relacéo a
solucdo para a@ly= 0,066 crit, equivalente a NP=150000. E importante ressak@r @p
solugbes para as demais discretizacOes testadaw folotidas a partir dessa resolugcéo de

NP=150000, assim como databasesitilizadas na solu¢cdo da chamartoent Assim,
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qlll?(x)LBLlsoooo_ 0r(¥ L

desvio. (3= " x100% (6.3)
ar max qR (X )LBL]_5OOOJ
e
dr(¥1B —dgr(¥ LBL‘
desvio (y= 1150000 £00% (6.4)
R MR (X)'-BLlsoooJ

A rotina Fortran possibilita a avaliacdo da solupacadatabasescom um grau de
refino maior que adatabasesjue foram utilizadas para a solucaorheent Dessa forma, a
Tabela 6.15, a segquir, relaciona o0 numero de ialesvdadatabasee o valor dedy

correspondentés valores em destaque sao 0s mesmos que foramadds para a simulagao
da chama né&luent.

Tabela 6.15 — Discretizacfes aabasesitilizadas no Fortran.

Numero de intervalos (NP) diatabase Valores ded, para cada intervalo
50 d, =200 cm*
100 d, =100 cm*
200 d, =50 cm*
500 d, =20 cm™

1000 d, =10 cm*

3000 d, =3,33 cm’
30000 d, =0,333 cm’
10000 d, =lcm®
50000 d,=0,2 cm”
80000 d, =0,125 cm*
100000 d, =0,1cm*
125000 d, =0,08 cm*
150000 d, =0,066 cm'

200000 d, =0,05 cm*
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A Figura 6.19 apresenta um comparativo para osetlifes valores de discretizagfes
dasdatabasesitilizadas na solu¢gdo com o método LBL, para odlde calor radiativo para
os trés perfis de temperatura ja apresentadosrdiisay da esquerda mostram a solucédo do
problema 1D, resolvida no Fortran, para os mesnadsrasdy que foram simuladas as
solugéo 2DJ4& a coluna da direita apresenta os resultadosds@tizacdes ddy menores
das que foram possiveis de simular no casa@Bluent A solucdo paray; = 0,066cm’* foi
estabelecida commenchmarkpara analise dos resultados.

De maneira geral, os resultados para as discrégzamenos refinadas, para os trés
perfis de temperatura, sdo relativamente discrepamt que ja era esperado. Para o maior
valor dedy (200 cnmi') os desvios méaximo e médio chegam a 34% e 20%xiapadamente,
para todos os perfis de temperatura. J& parabum 20 cm', esses desvios reduzem pela
metade. Analisando os desvios dlg= 1 cmi' para com aody= 0,333 cn, verifica-se uma
reducdo em quase 50% entre os valores. Outro poetvale salientar é que a partirdie
0,125 cni os desvios entre a solucdes sdo praticamentérioss menores de 1% para 0s
desvios maximos e 0,5% para os desvios médios.aldseg para os desvios maximos e
meédios sédo apresentados na Tabela 6.16 para bdget@imperatura simétrico (Equacgéo 5.6),
na Tabela 6.17 para o perfil de temperatura contadsimetria (Equacdo. 5.7), e a Tabela
6.18 para o perfil de temperatura assimétrico (E&n®.8).

A Tabela 6.16 mostra os valores de desvios maxinmédio para o perfil de
temperatura simétrico (Equacédo. 5.6), a Tabela patZ o perfil de temperatura com dupla
simetria (Equacédo. 5.7), e a Tabela 6.18 para fil pertemperatura assimétrico (Equacéo

5.8), para o fluxo de calor e o termo fonte radati
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Figura 6.19 — Fluxo de calor radiativo para diféesrdiscretizacbes com o método LBL. Para

os perfis de temperatura (a) Equacéao 5.6, (b) Equage (c) Equacao 5.8.

A Figura 6.20 apresenta uma comparacao para aemliés valores de discretizagbes
dasdatabasegara o termo fonte de calor radiativo para os p&dis de temperatura, ja
apresentados. Da mesma forma que para o fluxadfisas da esquerda mostram a solucéo
do problema 1D, resolvida no Fortran, para os mesipa@ue foram utilizados na solucao
2D. A coluna da direita apresenta os resultados pa@edizacbes ddy menores das que
foram possiveis de realizar no problema 20Fteent Novamente, a solucéo pata= 0,066
cm* foi estabelecida comenchmark

O termo fonte de calor radiativo comporta-se denforanaloga aos resultados ja
analisados para o fluxo de calor. As menores digag®es apresentam oS maiores desvios
entre a solucdo estabelecida cofmenchmark(dy= 0,066 crit) para os trés perfis de

temperatura. Quanto maior a discretizacdo melh@rezisdo dos resultados. Entretanto
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na obtencdo da

solugéo.
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Figura 6.20 — Termo fonte radiativo para diferemtissretizacbées com o método LBL. Para

os perfis de temperatura (a) Equacgéao 5.6, (b) Equage (c) Equacao 5.8.
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Tabela 6.16 — Desvio maximo e médio em relacads@etizacdo do LBL para fluxo e
termo fonte para o Perfil simétrico Equacéo 5.6.

Fluxo Termo fonte
NP dp (cm’) Maximo Médio Maximo Médio
200000 0,05 0,39 0,29 0,35 0,15
150000 0,0666 - - - -
125000 0,08 0,15 0,07 0,07 0,04
100000 0,1 1,16 0,85 1,06 0,45
80000 0,125 1,73 1,25 1,56 0,69
50000 0,2 3,85 2,74 3,26 1,57
30000 0,333 6,18 4,28 4,95 2,63
10000 10 11,36 7,62 8,09 5,06
3000 3,333 15,36 10,12 10,21 7,06
1000 10 17,19 11,18 11,36 8,15
500 20 17,78 11,48 12,17 8,67
200 50 19,18 12,37 15,13 9,82
100 100 23,28 14,50 21,03 12,81
50 200 33,74 19,74 33,92 19,43

Tabela 6.17 — Desvio maximo e médio em relacads@etizacdo do LBL para fluxo e
termo fonte para o Perfil duplo simétrico Equacao 5

Fluxo Termo fonte

NP dn (cm) Maximo Médio Maximo Médio
200000 0,05 0,34 0,17 0,31 0,12

150000 0,0666 - - . -
125000 0,08 0,14 0,06 0,08 0,04
100000 0,1 1,03 0,54 1,00 0,41
80000 0,125 1,51 0,79 1,43 0,63
50000 0,2 3,21 1,70 2,90 1,34
30000 0,333 4,94 2,64 4,29 2,22
10000 10 8,59 4,63 7,28 4,11
3000 3,333 11,29 6,12 11,38 5,74
1000 10 12,44 6,86 13,85 6,82
500 20 12,85 7,28 15,02 7,58
200 50 14,95 8,74 16,85 10,20
100 100 20,42 12,29 25,52 16,23

50 200 32,79 18,87 43,60 27,76




108

Tabela 6.18 — Desvio maximo e médio em relacads@etizacdo do LBL para fluxo e
termo fonte para o Perfil assimétrico Equacéo 5.8.

Fluxo Termo fonte
NP dp (cm’) Maximo Média Maximo Média
200000 0,05 0,3 0,16 0,34 0,11
150000 0,0666 - - - -
125000 0,08 0,08 0,04 0,07 0,03
100000 0,1 0,91 0,45 1,02 0,34
80000 0,125 1,36 0,66 1,47 0,51
50000 0,2 3,04 1,43 3,05 1,15
30000 0,333 4,92 2,21 4,55 1,92
10000 10 9,08 3,89 7,23 3,69
3000 3,333 12,37 5,29 9,03 5,23
1000 10 14,02 5,99 10,08 6,07
500 20 14,73 6,28 10,92 6,45
200 50 16,94 7,03 14,37 7,45
100 100 22,07 8,78 21,27 9,86
50 200 33,08 12,59 35,19 15,03

A Figura 6.21 mostra uma comparagao para o fluxealer radiativo para os trés
perfis de temperatura estudados. Para essa corapdmgerada umedatabasepara um NP
maior (NP=200000) do que a vinha sendo utilizadaaoeferéncia (NP=150000), com o
proposito de mostrar que a solucdo com NP=1500@t# independente. Os valores dos
desvios maximos atestam essa afirmagéo, uma veasjualores séo inferiores a 0,4% para
todos os perfis de temperatura.

As curvas para osly= 0,333 cril e dy= 3,33 cm' foram escolhidas para serem
apresentadas, pois foram as implementadas na ealagéhama n&luent.As curvas para as
discretizacbes menos refinadas mostram uma diferemgis significa principalmente na
regido da parede. O caso pabsE 3,33 cnit tem desvios médio de 5,29% em relacéo a
solucdo contly= 0,066 cni, enquanto o caso pada= 0,333 crit tem um desvio médio de
2,21%.



109

60 T T T 60 . r . r . r . r
AR RN
40 o N 40 Fe 23
') \.1;. iu LNF
—~ V4 —~
S 4 ~ /
s g
= 20 f} 3 20 J i
< d < S /
X / N /‘“ S /
oo 7 SR / - / 4
s —--— LBL d=3.333 cm’ s | ’ . /
s [ LBL dn=0.333 cni”! g / S
'g 20 o2 e LBL dp=0.066 cm™ § 20 - / 4 T
& 7 ) i —--= LBL dn=3.333 cm
° & — = -LBL dn=0.05 cm ) + 4 N
Z W 2 . L e LBL d5=0.333 cm
= =40 E A0 FI R, L e LBL dn=0.066 cm” b
T - = -LBL dn=0.05 cm’
-60 | N 1 N | -60 N 1 N 1 N 1 N 1
0.0 0.4 0.6 0.8 0.0 02 0.4 0.6 0.8 1.0
x (m) x (m)
(a) (b)
80 . r r r
60 - S .
—~ T
Ng ‘*h“*t_._;
40 4
x /
S) 7
:5 ['f
s r 4 ---= LBL dn=3.333 cmi’!
5 o e LBL dn=0.333 cm’’
3 " LBL dn=0.066 cm™
s 0k » -1 4
g P — = -LBL dn=0.05 cm
é B o o
e s
20 FSIT0T 4
1 " 1 n 1 " 1 n
0.0 02 0.4 0.6 0.8 1.0
x (m)
(c)

Figura 6.21 — Fluxo de calor radiativo para diféesrdiscretizacbes com o método LBL. Para

os perfis de temperatura (a) Equacéao 5.6, (b) Equage (c) Equacao 5.8.

Os valores para os termos fontes considerandoésspeerfis de temperatura sao
mostrados na Figura 6.22. O comportamento da swlpgé& o termo fonte é correlato ao
comportamento analisado para o fluxo de calor. Nargo além da regido préxima a parede,
nos picos de temperatura dos perfis, as solucaesapiam um maior discordancia,
principalmente pardy= 3,33 cnt. Como ja mostrado, os valores para os desviosmuéxe

meédios séo apresentados nas Tabelas 6.16, 6.18 pa&a cada perfil de temperatura.
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Figura 6.22 — Termo fonte radiativo para diferenlissretizacées com o método LBL. Para
os perfis de temperatura (a) Equacéao 5.6, (b) Equage (c) Equacao 5.8.

6.4.1 Avaliacao da independéncia dadatabases para a solu¢do LBL 2D x 1D

A Figura 6.23 mostra a variacao do desvio meédiodfbyelacdo ao tamanho (NP) das
databasespara os intervalos testados nas duas plataforf@asrgn 1D eFluent 2D) de
NP=20 até NP=30000. Os valores para o desvio méilimados nessa avaliacdo do problema
1D foram obtidos considerando o perfil de tempegatimétrico correspondente a Equacgéo
5.6. A solucéo de referéncia para obtencéo dosatefi calculada em relagédo ao caso mais

refinado (NP= 30000) para ambos os problemas 1D.e 2

O intuito dessa avaliacdo é mostrar que o compertgorda convergéncia da solucéo
para a chama 2D nBluent, é semelhante & convergéncia da solucdo encontea@dacp
problema 1D no Fortran, em relagcdo ao tamanhoddéabasesutilizadas na solucdo do

meétodo LBL. Analisando o comportamento das curvesssivel verificar que a convergéncia



111

em ambas as solugbes apresentam a mesma tend@essa forma, se fosse possivel, no
momento, a realizacdo de uma simulagdo no 2[Flnent para valores de NP maiores de

30000 a solucao, teoricamente, se aproximarialdad@ubenchmarkdeal.
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Figura 6.23 — Desvio médio em relacdo ao NPdddéazbases

E possivel observar para o NP de 1000 o ganhogpanao caso com NP de 3000 no
problema 2D n&o € representativo. O tempo envolpa@ obtencdo da solugdo com NP
30000, no caso 600 simulacdes, nao justifica, nonembo, essa melhora apresentada em
relacdo ao NP 3000, onde s&do necessarias somersien6lacoes, vidluent Visto que o
desvio em relacdo ao caso mais refinado, com 3p0Atbs em comparagcdo com 0 caso com
3000 pontos é somente de 0,51%.

A Tabela 6.19 apresenta os desvios encontradoglagéo a solucdo com NP=30000

para as solugdes 1D e 2D.
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Tabela 6.19 — Desvio médio em relagdo ao NP=30a6&adlucdes LBL para fluxo.

Desvio Médio (%)

NP dn (cmh) 1D 2D
30000 0,333
3000 3,333 5,51 0,51
1000 10 6,51 0.55
500 20 6,78 0.77
200 50 7,63 1,64
100 100 9,72 3,12
50 200 14,86 4,89

20 200 43,19 7,34
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7 CONCLUSOES

A transferéncia de calor por radiacao térmica, dteas altas temperaturas envolvidas,
tende a ser o mecanismo dominante de transferé@ecizalor em processos de combustao
envolvendo gases participantes. A fim de se estadafluéncia da radiagdo térmica nesses
processos, chamas laminares difusivas de metanodidomdo de dioxido de carbono e
nitrogénio foram simuladas numericamente e comparadom dados experimentais
disponiveis para a analise do fluxo de calor radiatvVarios niveis de diluicdo para as
chamas foram estudados. O método das ordenadastaésdoi utilizado para a solugéo
espacial da RTE. A cinética quimica foi resolvidiiazando um mecanismo skm-DRM19.

A solucéo espectral da RTE foi resolvida pelo métdd integracéo linha-por-linha
(LBL), considerado comobenchmark,que corresponde a integracdo da equacgdo da
transferéncia radiativa considerando cada umaidhasl espectrais individualmente e suas
caracteristicas de emissdo e absorcao, foi implamernvia UDF no software comercial
Ansys Fluent Os resultados com o LBL foram comparados comltestas obtidos pelo
modelo da soma-ponderada-de-gases-cinza (WSGQ)alocgnsidera que o espectro pode
ser representado por um namero finito de gaseaginz

O modelo WSGG é bastante utilizado devido a suadgr&ficiéncia computacional.
Entretanto, as simplificacbes do método muitas véegeam a erros intrinsecos dificeis de
serem avaliados independentemente. Dessa formaplugds obtida com o LBL foi
empregada para se estimar os erros associadaszascbm o uso do modelo WSGG.

Tanto para as chamas diluidas com,@@anto com B solucéo utilizando o método
LBL apresentou resultados satisfatorios em relaggonétodo WSGG. Para a diluicdo de
50% de CQ as solucdes analisadas a partir das discretizatgfys= 20 cn* apresentaram
valores de desvios maximos, em relacdo a soluca@@Y®nenores de 7% desvios meédios
menores de 5%. Para a solucdo mais refindgas (0,033 crit equivalente alatabasecom
NP=30000) o desvio médio encontrado foi de 2,74%ar@ a solucdo com abordagem
NCR-WSGG, o desvio médio para com a solucdo LBLd®3,40%. Em relacdo aos dados
experimentais, as solugbes WSGG e LBL se compodenforma semelhante, com erros
maximos em torno de 15%. Esses valores mais elsvaarelacdo aos dados experimentais

podem ser atribuidos a incertezas associadas aigdeedO termo fonte radiativo para a
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diluicdo de CQ também foi avaliado para varias discretizacdesmeama forma que o0s
resultados para o fluxo, apresentaram uma concoidéntre as solugbes muito boa.

A partir da andlise dos desvios, a solucdo com lmra umdy = 3,33 cnl
(NP=3000) foi definida para a realizacdo das demitug;des (40%, 20% e 10%). Para todas
as diluicdes, a solucdo LBL em relagdo a solugdonddelo WSGG apresentou valores de
desvios maximos menores de 6% e meédios proximds.a&E® relagdo a abordagem NCR-
WSGG, os desvios maximos foram um pouco superi@estorno de 10%. Todavia, os
desvios médios ficaram em torno de 4%. Quanto esgltados experimentais, 0os desvios
méximos e médios foram muito semelhantes aos erclmst para a diluicdo de 50% em
todos os casos.

Analisando-se os resultados para as chamas dilodaas\, foi possivel observar um
comportamento similar aos encontrados para a dduile CQ. Da mesma forma, a partir do
estudo da discretizagdo databasepara a diluicdo com 50%, foi estabelecido quelac&o
parady = 3,33 cnt apresenta resultados satisfatérios, com desviokosi@mpregando-se o
modelo WSGG de 3,89%; de 4,57% para o método NCI&®/8 de 9,07% para com 0s
dados experimentais. A avaliacdo do termo fonta padiluicdo de 50% também apresentou
resultados adequados com a escolhaide 3,33 cnt. A solucdo com maior discretizacdo
(dy = 0,33 cnt) apresentou valores de desvios médios muito p@ians da solucdo com
uma menor discretizacdo: 3,07% em relacdo a solW&&GG; de 4,81% em relacdo ao
método NCR-WSGG,; e de 8,59% com a solucéo expetahen

As diluicbes de 40%, 20% e 10% de para a discretizacdo diy = 3,33 cni
apresentaram desvios médios menores de 4% e maxmapnsres de 7% para todas as
diluicbes em relagéo ao modelo WSGG.

Com base nessas avaliacbes, pode-se dizer quacasal qual foi implementada para
o LBL, no Fluent consegue prever o comportamento da radiacdodg&rpara o problema
proposto, de forma consistente. Assim, a partirrdesltados com o método LBL foi possivel
aferir os resultados obtidos com o modelo WSGG,ue grovou que a despeito das
simplificacbes o0 WSGG pode ser utilizado para preveadiacdo térmica em problemas de
combustéo de forma consistente, como mostrado trabho

Em relacdo a avaliagdo da discretizacaoddéabasepara o problema 1D no Fortran,
foi possivel observar que, quanto maior a disaefim, menor os desvios encontrados.
Quando se analisa a convergéncia do problema 1Elegéo a solucéo para a chama 2D no

Fluent para diferentes discretizacbes dasabasesas solu¢des apresentam uma tendéncia



115

semelhante. Entretanto, os desvios obtidos cormalajdo de NP=3000@i{= 0,333 cri)
quando comparada & simulagédo de NP=308 8,333 crit) no Fluent ndo justificam, no
momento, 0 custo computacional envolvido. Isso eeedao fato de que a solucdo para
NP=30000 demanda 600 simulacdes, enquanto a sohagaoNP=3000 requer apenas 60,
sendo que cada simulagcdo demora aproximadameti@as para convergir.

7.1 Trabalhos Futuros

» Acréscimo de mais undatabasepara mais uma fracdo molar deglH

Y

Incluir modelagem da fuligem;

» Estudo utilizando campos gerados pelo chemld pasaahamaounterflow onde
€ possivel alterar sistematicamente as escaldsami@a; mas sempre preservando os
perfis de temperatura e fragdes molares;

» Incluir a espécie de CO no calculo do coeficiem@lisor¢cdo na solucao do RTE;

» Expandir a solucéo para valores maiores de digaigies.
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APENDICE A — Estudo da Reducio ddatabases

Os resultados, a seguir, mostram a comparacaaadalpara resultados obtidos com
as duas abordagens de reducéo didabasesapresentadas no Capitulo 3 secdo 3.10.3. O
problema utilizado nessa analise foi o da placaglED, no Fortran, considerando os perfis
de temperatura dados pelas Equacdes 5.6, 5.7api8entadas no Capitulo 5, secdo 5.5.1.

As figuras apresentam curvas com resultados gelzatasiatabaseseduzidas pelas
duas abordagens, ondeaabaseutilizada para o LBL-média aritmética deu-se gej@acao
3.25 e LBL - média ponderada pela Equacgéo 3.26aJ adlatabasesitilizando este recurso
de reducéo foram geradas considerando comg,NP50000.

A Figura A.1 mostra o resultado para fluxo de cadaliativo, na coluna da esquerda, e
termo fonte radiativo, na coluna da direita, wuifido databaseseduzidas com NP=20. E
possivel observar os resultados obtidos considerasdiuas técnicas de reducdo apresentam
resultados coincidentes.

A Figura A.2 mostra o resultado para fluxo de cadaliativo, na coluna da esquerda e
termo fonte, na coluna da direita, utilizangktabaseseduzidas com NP=30000. Da mesma
forma que os resultados com reducgdes para 20 NbBgsaas solugdes utilizandodatabases
com média ponderada e média aritmética nao influesresultados finais.

Optou-se por apresentar resultados com a redug¢aalps valores extremos (NP=20
e NP=30000) a fim de garantir que mesmo nesses @soespostas obtidas para as duas
abordagens de reducédo se comportam de forma senmlilessa forma, os resultados que
dependem dadatabasegeduzidas sdo independentes da técnica que faiad#l na sua

geragao.
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Figura A.1 — Fluxo de calor radiativo e termo foradiativo com NRquzigs= 20 para duas

abordagens de reducéo: para perfis de temperafusar(étrico, (b) dupla simetria e (c)

assimétrico.
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APENDICE B — Estudo do GCI

B.1 GCI para a malha computacional

A metodologia de analise de convergéncia de malBh(Grid Convergence Index)
foi empregada na analise de qualidade de malh@oBt@ inicialmente por Roache, 1994 e
atualizada em Celik et al., 2008.

O indice de convergéncia de malha (GCI) é estadel@ammo uma porcentagem de
erro, e fornece uma estimativa do quanto a solngéawerica esta convergindo para a solucao
exata. O meétodo pode ser usado com um minimo derdabbas, mas fornecem uma melhor
estimativa de erro quando usado com trés solugdesatha, ou seja, infinitos nUmeros de
células [Schwer, 2008].

Para o caso de trés malhas construidas, uma raz&firthmento deve ser respeitada:
r= h (B.1)
hy

onder € uma constante que respeita uma relacdo de roerdo h;<h,<h; . A taxa de

convergéncia torna-se,

|n( fs_ fzj
f,—f
p:# (B.2)

Inr

senddf; o resultado calculado, onde o sub indicepresenta a malhar e razéao de refino. Foi

adotado uma valor de=1,875, ou seja, a cada nivel de refinamento o nUmermbenes de

controle da malha aumenta na proporcae .de

A anélise de um problema empregando dindmica dodo8 computacional requer
uma malha suficientemente refinada na qual a solsef restringida no intervalo da solugéo
exata. Porém, mesmo sem um resultado analiticogides a funcdo exata (fungdo onde o
espacamento da malha tende a zero), esta poddtsda através de uma generalizacdo da
extrapolacdo de Richardson, sem a necessidadedeanade convergéncia possuir valor

inteiro (p #2). Assim a fungéo exata é dada por
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kmaﬂﬂ+77jz (B.3)
O erro relativo ) entre duas malhas é definido como
E, =2 - h (B.4)

1

Ja o erro fracional, estimado para a malha maisadd e para a malha mais grosseira,

deve ser

E
EF fina — rP -1 (85)
ErP
EF fina — rP _1: rpEF fina (BG)

Finalmente o GCI para a malha mais refinada e mgeisseira das trés malhas
selecionadas na analise é estipulado por

(B.7)

(B.8)

ondeFs é um fator de seguranca. Roache, 1994, recomanela dator de seguranca seja
F<=3,0 para comparacdes de duas mallfas® 25 para comparacdes de trés malhas.
Assim uma estimativa de resultado pode ser enamtrplicando o GCI, obtendo um

intervalo provavel de resultado que a proxima medisaltaria

[ f,(1-cc), f,(1+ GCI) | (B.9)
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Uma vez obtidos os indices de convergéncia de m@B4n, € GClgossa @
convergéncia da solugéo para a faixa assintotiedcélada como

GCl

_ grossa
X r °GCl

fina

(B.10)

onde resultados préximos de 1 indicam solucfesaldatfaixa assintotica de convergéncia.

Rodrigues, 2016, a fim de avaliar a qualidade ddhanatilizada no problema,
escolheu como variaveis de controle a temperatdsama, as maximas fracdes molares de
didéxido de carbono e vapor de agua, e o fluxo dier cadiativo maximo. Trés malhas em
ordem decrescente de refinamento — | Il e Il -aferavaliadas:

Os valores que foram obtidos com a solugdo numéaa a temperatura e a
concentracdo das espécies participantes podem iseis \na Tabela B.1 e os valores
calculados para as razdes entre as malhas avafiadaéabela B.2. Dados os baixos valores

encontrados para o GCI e ge proximo a 1, a malha | foi a escolhida.

Tabela B.1 — Valores numéricos para a temperatacaeentracdes das espécies
participantes para as trés malhas adotadas.

Malha Volumes Thax (K) XCOZ,max XHZO,max
| 70875 2134,694 0,10238 0,17432
I 37800 2135,645 0,10225 0,17378
[l 20160 2151,151 0,10191 0,17208

Tabela B.2 — Valores calculados para o GG{ @ara a temperatura e para as
concentracdes das espécies participantes.

Tmax XCOZ,max XHZO,max
GCly, (%) 0,00363 0,10673 0,18095
GClys (%) 0,05929 0,26812 0,57051
X 0,99955 1,00128 1,00311

B.2 GCI para o método das ordenada discretas(DOM)gva solu¢cdo do método LBL

O numero# de direcbes para a discretizacdo angular do métiado ordenadas
necessarias para se obter uma solucao indeperideat@liado utilizando o GCI. O fluxo de
calor radiativo maximo foi adotado como parametocadalise. Nessa avaliacdo foi adotado
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um fator de refinamento=2. Os valores para o fluxo de calor radiativo pod®r vistos na

Tabela B.3 e os valores calculados para o G&I ra Tabela B.4.

Tabela B.3 — Valores numéricos para o fluxo deraadiativo para os trés niveis de
discretizac&o angular.

Direcdes @) Omax (W/m?)
80 930,7771
40 930,6383
20 929,3707

Tabela B.4 — Valores calculados para o GCI e para fluxo de calor radiativo

Omax
GCl, (%) 0,00002292
GCl,, (%) 0,00020935
X 1,00014914

Dado aos baixos valores de GCI encontrados e & rgzagual 1,00014 é possivel

estipular que 80 direcdes séo suficientes, paradepir resultados adequados com o método
LBL.



