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RESUMO

A radiacdo térmica apresenta um importante papel na modelagem da combustdo devido as
altas temperaturas envolvidas. O objetivo deste estudo é comparar dois modelos espectrais, 0
modelo da soma-ponderada-de-gases-cinza (WSGG) e a variante Rank-Correlated do modelo
da soma-ponderada-de-gases-cinza baseado nas linhas espectrais (SLW) atraves da simulagéo
numerica de uma chama difusiva laminar. A cinética quimica foi resolvida com o modelo de
cinética quimica detalhada, as equacdes de estado e a conservacao da massa e da quantidade
de movimento completam a modelagem do escoamento laminar. O estudo é realizado com o
solver comercial Ansys Fluent. A modelagem da radiacdo térmica é realizada de forma
desacoplada a simulacdo da chama. O modelo WSGG e o modelo Rank-Correlated SLW séo
incorporados atraves de rotinas definidas pelo usuario. As diferencas encontradas entre os
modelos séo cerca de 20 % para o fluxo de calor radiativo calculado e 12 % para o termo
fonte radiativo, considerando cinco gases cinza. Ao aumentar 0 nimero de gases cinza para
dez no modelo Rank-Correlated SLW, a diferengca com relagdo ao modelo WSGG foi em
média de 5% para fluxo de calor radiativo e 2 % para o termo fonte radiativo.

PALAVRAS-CHAVE: WSGG, Rank-Correlated SLW, Combustdo numérica, Chama
laminar.
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ABSTRACT

Thermal radiation has an important role in modelling combustion due to the high temperatures
involved. The objective of this study is to compare two spectral models, the weighted-sum-of-
gray-gases (WSGG) and the Rank-Correlated variant of the spectral line-based weighted-sum-
of-gray-gases model (SLW) through the numerical simulation of a laminar diffusive flame.
The detailed chemical kinetics, the equations of state and the conservation of mass and
momentum complete the laminar flow modelling. The study was performed using the
commercial solver Ansys Fluent. Thermal radiation modelling is uncoupled, using the
converged temperature and concentration fields of the participating species in the flame
studied. The WSGG model and the Rank-Correlated SLW model were incorporated through
user-defined routines. The differences between the models are around 20 % for radiative heat
flux and 12 % for the radiative source term, considering five grey gases. When increasing the
number of grey gases to ten in the Rank-Correlated SLW model, the difference with the
WSGG model was on average 5% for radiative heat flux and 2% for the radiative source term.

KEYWORDS: WSGG, Rank-Correlated SLW, Numerical Combustion, Laminar flame
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1. INTRODUCAO

A combustdo esta presente em diversas aplicagdes industriais, como fornos, caldeiras,
motores, em diferentes tipos de queimadores, entre outras. A radiacdo térmica possui papel
importante na modelagem da combustéo e é o principal objeto deste estudo. A transferéncia
de calor por radiacdo influencia diretamente na temperatura da chama, que por sua vez
influencia na cinética das reacdes quimicas e no campo de velocidades. As chamas néo pré-
misturadas sdo mais comuns devido ao maior controle do processo de combustdo quando
comparado com chamas pré-misturadas. Neste trabalho, foi escolhida uma chama difusiva
laminar para avaliar o impacto da modelagem da radiagdo térmica sobre a temperatura e
concentracdes das espécies quimicas. Sendo este um problema complexo, envolvendo efeitos
ndo lineares, a solugdo envolve diferentes modelos e a utilizagdo do solver comercial Ansys
Fluent.

O efeito da transferéncia de calor por radiacdo pode ser dominante em uma chama devido
as altas temperaturas. Para se obter resultados satisfatérios para o termo fonte radiativo,
temperatura de chama e demais pardmetros sdo necessarios modelos que fornecam maior
precisdo. A radiacdo térmica em gases de combustdo possui forte dependéncia com o
comprimento de onda, temperatura e concentracfes de espécies, além disso, a radiacao
térmica envolve propagacdo direcional no espaco, o que requer a modelagem espacial para a
obteng&o de resultados.

O modelo da soma ponderada de gases cinza (Weighted-sum-of-gray-gases - WSGG) foi
proposto por Hottel e Sarofim (1967) e baseia-se na proposta de substituicdo da variacéo
espectral do coeficiente de absor¢do por um pequeno nimero de gases cinza com coeficiente
de absorgéo constantes e com a adicdo de janelas transparentes. Esta combinacdo apresentou
resultados precisos em trabalhos recentes (Yi et al., 2018; Fonseca et al.,2018; Lemos et al.,
2020).

O modelo da Soma-Ponderada-de-Gases-Cinza baseado em linhas espectrais (Spectral
line-based weighted-sum-of-gray-gases - SLW) proposto por Denison e Webb (1993a)
também pode ser empregado ao célculo da radiacdo térmica em meios participantes. O
modelo SLW é baseado na funcdo distribuicdo de energia de corpo negro nas linhas espectrais
(Absorption-line blackbody distribution function - ALBDF) apresentada por Denison e Webb
(1993b). Utilizando o conceito de ALBDF é possivel substituir a integracdo sobre o nimero
de onda pela integracdo sobre a secgéo transversal de absorcdo definida localmente. A partir
do modelo original do SLW foram desenvolvidos diversos aperfeicoamentos com o objetivo
de prever a transferéncia de calor por radiacdo com precisdo comparavel ao do método de
referéncia, a integracdo linha por linha (Line-by-Line -LBL) mas com custo computacional
consideravelmente menor (Webb et al., 2019). Um dos modelos construidos a partir do
modelo SLW é o Rank-Correlated SLW, nesse modelo ndo € necessario especificar um
estado termodindmico do gés de referéncia, 0 modelo apresenta melhoria significativa com
relacdo a previsdo da transferéncia radiativa entre gases (Solovjov, et al, 2017).

Além dos métodos SLW e WSGG, entre os métodos globais de transferéncia de calor por
radiacdo, pode-se citar também o modelo Absorption Distribution Function - ADF, Full
Spectrum k-distribution -FSK sdo modelos eficientes do ponto de vista computacional, que
podem atingir elevada precisdo na previsdo da radiacdo térmica, sendo seus resultados
comparaveis ao LBL (Solovjov, et al, 2017).

O objetivo desse trabalho consiste em avaliar o impacto da modelagem da radiagéo
térmica em uma simulacdo numerica de chama laminar. A simulagéo foi realizada no software
Ansys Fluent, empregando rotinas desenvolvidas pelo grupo de radiacdo térmica para
implementacdo do modelo Rank-Correlated SLW e do modelo WSGG para contabilizar o
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efeito da transferéncia de calor por radiagdo. A partir dos resultados obtidos pelos diferentes
modelos foi possivel avaliar apenas o impacto da modelagem da radiacdo térmica.

A cinética quimica foi resolvida com o modelo detalhado de rea¢des, no qual as equagGes
de conservacdo das espécies sdo resolvidas. As equacfes de estado e conservacdo de massa e
quantidade de movimento completam a modelagem do escoamento laminar. Com a simulacgéo
da chama laminar foi possivel obter os campos de temperatura e concentracdo das espécies
participantes e entdo obter, de forma desacoplada, o fluxo de calor calculado por cada um dos
modelos Rank-Correlated SLW e WSGG.

2. FUNDAMENTACAO

O desafio fundamental na previsdo da transferéncia de calor por radiagdo térmica de gases
é a dependéncia espectral das propriedades de emissao e, principalmente das propriedades de
absorcdo dos gases. Para determinar a radiacdo total, a Equagdo de Transferéncia Radiativa
(Radiative Transfer Equation - RTE) deve ser integrada para acumular as contribuicdes em
todos os nimeros de onda. A RTE pode ser escrita conforme a Equacéo 1, e permite o célculo
da variacdo da intensidade de energia radiativa, dI,,, em um meio que absorve e emite energia

ao longo do caminho, ds (Siegel e Howell, 2002):
dl, = =k, (S)1,dS + K,y (S ,dS (1)

onde x,[m™] é o coeficiente de absorcéo espectral e I, [Wmsr'um™] é a intensidade de
radiacdo espectral associada a emissao de corpo negro. O conceito de corpo negro consiste em
uma idealizacdo tedrica de um corpo fisico em que toda radiacdo incidente é absorvida,
independente da direcdo e do comprimento de onda. A parcela da RTE relativa ao
espalhamento foi negligenciada, segundo Modest (1993), este efeito pode ser negligenciado
quando ndo ha significativa formacéo de fuligem.

A emitancia espectral &,, pardmetro de um meio de gases participantes, define a energia
emitida em cada nimero de onda comparada com a energia de emitida por um corpo negro. A
emitancia total é a integracdo em todo espectro da intensidade de radiacdo emitida por um
meio participante comparada ao poder emissivo total de um corpo negro (Siegel e Howell,
2002):

®p T)d
e(7) = gD
fo I?’],bdn

)

2.1 MODELO DA SOMA-PONDERADA-DE-GASES-CINZA

O modelo da soma-ponderada-de-gases-cinza (WSGG) é baseado na substituicdo da
variacdo espectral do coeficiente de absorcdo por um pequeno nimero de gases cinza. No
modelo WSGG a emitancia total, ao longo de um caminho é calculada conforme Equacéo 3:

e(pS) = X5 a;(T) (1 — e79P%) ©)
onde rcj[Pa'lm'l] é o coeficiente de absorcdo por unidade de pressdo e a; é o coeficiente de

absorcdo correspondente ao j-ésimo gas cinza, Ng € 0 nUmero de gases cinza considerados. O
coeficiente de ponderacéo € calculado conforme a Equacdo 4 (Smith et al., 1982):

a;(T) = Xi=1 b (T (4)
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sendo b;, o coeficiente polinomial de grau K-1 e j o gas cinza (j=1,..,Ng). Nas janelas
espectrais 0 coeficiente de absorcdo é nulo, porém, para garantir o balanco de energia, 0
coeficiente de ponderacdo ao é diferente de zero e calculado conforme Equag&o 5:

ag(T) =1—%N% a;(T) (5)

O coeficiente de absor¢éo é obtido para cada gas cinza. Para uma mistura o coeficiente de
absorcdo de cada gas cinza pode ser calculado como uma funcéo da pressdo total, p, e da
concentracdo das espécies participantes (CO- e H0):

Kj = Kp iD(Xcoz + Xuz0) (6)

O modelo WSGG pode ser empregado com qualquer método de solucéo espacial da
equacéo da transferéncia radiativa (Modest, 1991):

dal;
25 = ~Pakpjli + Pakyp, ;4 7

Sendo pa a pressdo parcial, pa= p(XCO2+XH20), e p a pressdo total. A pressédo total
utilizada nesse trabalho foi de 1 atm. Com a solucdo da Equacdo 7 para cada gas cinza j o
termo fonte radiativo pode ser determinado somando a contribuicdo de cada intensidade
parcial de gas cinza, incluindo a intensidade parcial relacionada para as janelas transparentes:

I=Yi_oL (8
Assim, o termo fonte radiativo pode ser calculado por:
Swap = =V =15 | ([, [dw) — 4l 9)

Os coeficientes polinomiais obtidos através do ajuste das curvas de emitancia total em
relacdo as calculadas a partir da integracdo linha-por-linha foram propostos por Dorigon et al.,
(2013), conforme apresentado na Tabela 1. Os coeficientes foram obtidos para 4 gases cinza
para uma mistura de dioxido de carbono e vapor de agua para razdo de pressdo parcial pr2o/
pco2 =1 e sdo validas para temperaturas entre 400K e 2500K:

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

J Kpj(atm-m)* bio bia (K by (K?) bys (K) bja (K

1 0,1873 | 7,197x10?% | 8,724 x10* | -9,690x107 | 4,651x10%® | -7,917x10*
2 1,723 1,107x10* | 3,397x10* | -2,467x107 | 4,647x10™* | -1,039x10"°
3 12,480 | 2,091x10* | -6,423x10° | -3,200x10® | 1,718x10%° | -2,105x10"®
4 1449 | 7,092x102 | 6,586x10° | -1,278x107 | 5577x10"* | -7,709x10"®

As correlagdes propostas por Dorigon et al., (2013), apresentaram resultados mais precisos
em comparacdo as correlagcdes propostas por Smith et al (1982), pois utilizam uma base de
dados espectrais mais atual HITEMP (High Temperature Molecular Spectroscopic Database)
que foi atualizada em Rothman et al (2010).
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2.2 MODELO SOMA-PONDERADA-DE-GASES-CINZA BASEADO NAS LINHAS
ESPECTRAIS
O modelo da Soma-Ponderada-de-Gases-Cinza baseado nas linhas espectrais (SLW) é
fundamentado na funcdo distribuicdo de energia de corpo negro nas linhas espectrais
(ALBDF) apresentada por Denison e Webb (1993b). A ALBDF ¢ definida como a fragdo da
energia do corpo negro nas regides do espetro em que a se¢do transversal de absorcdo do gas
no estado termodinamico local, C,(¢) € inferior a um valor prescrito da secdo transversal de

absorcéo suplementar C. A fungdo ALBDF pode ser calculada por:

ETI b(Tb) Ey, b(Tb)

FC$.Ts) = Jiy, o, (gy<c) oy 41 = Jo HIC = Cy(@)] 5 dn (10)

onde ¢ = {Tg,X,p} é a funcdo de estado termodindmico que depende da temperatura do gas
T,, da fragdo molar das espécies X e da pressdo total p. A temperatura de corpo negro Ty €
utilizada para calcular o poder emissivo espectral E,» e 0 poder emissivo total Ep. H € uma
funcdo degrau, a fungdo ALBDF é uma funcdo crescente da variavel C, definida no intervalo
[0,1] e invertivel. A funcéo inversa da ALBDF C(F, ¢, T;,) € uma funcéo da variavel continua
F. A funcdo ALBDF é previamente calculada a partir das sec¢des transversais de absorcdo de
alta resolucéo da solucdo LBL e armazenada em tabelas de consulta (Pearson et al., 20144;
Pearson et al., 2014b). A Figura 1 apresenta representacdo grafica da definicdo da funcéo
ALBDF:

gas absorption
Cross-section

c,(T,)

INVERSE
ALBDF

C(F.T,T)

C te AU AN Y S NS SUN S

f

ALBDF
F(CT,.T,)

b d

n

Figura 1 — Definigdo da funcdo ALBDF F(C, ¢, T,) e da funcdo ALBDF inversa
C(F,¢,T,) (Solovjov et al., 2016).

A RTE integrada no modelo SLW tem a mesma forma que o modelo WSGG, Equacéo 7.
O coeficiente local de absor¢do de gas cinza é calculado com as seccdes transversais de

absorcéo suplementares locais C}"C de acordo com a Equacéo 11.

l — N l / l l l l l
]OC N OCX oc CXOJCCXOJC ) N)(OCX)(OCC)((,)]'C (11)
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onde N}(OC e X)l("c sdo densidade molar do gas e fracdo molar do gas participante,
respectivamente. C)l(‘f]-c a seccdo transversal de absorcdo local do gas cinza e o subindice y
indica se 0 meio participante é uma mistura ou uma espécie pura. Os pesos locais do gas cinza
séo calculados com os valores suplementares FJ-“’C da funcdo ALBDF:

loc _ floc _ floc
@ = Fyj ~ Frim (12)

A emitéancia total ao longo de um caminho S de acordo com o SLW ¢é dada pela equac&o:
£(S,T) = X7, a1 — e V%59 (13)

Esse € o equacionamento basico do modelo SLW, conhecendo os valores locais do
coeficiente de absorcdo do gas cinza e os respectivos pesos com as fun¢fes ALBDF direta e
inversa é possivel determinar o termo fonte radiativo. O modelo SLW é um modelo espectral
com varios desenvolvimentos recentes, e nesse trabalho serd empregada a versdo Rank-
Correlated SLW apresentado em Solovjov et al., (2017).

O Rank-Correlated se difere de outras abordagens de modelos SLW porque nao é
necessario especificar um estado termodinamico do gas de referéncia. Nesse modelo é
necessario especificar uma temperatura de referéncia da fonte de corpo negro T, = T;..; para
calcular os valores locais das secBes transversais de absorcdo. E necessério a especificacdo da
temperatura de referéncia para preservar os intervalos espectrais de integragéo da RTE.

No modelo Rank-Correlated SLW a variavel F é dividida em valores de referéncia F"jref e

Fjref entre F,,;, € Fpna, conforme Equacdes 14 e 15:

Fref =F . + (Epgy — Frin) Y2 :j=0,1,2 14
j min ( max mm) k=1wk ) y L & ---'ng ( )
ref __ i o=

F)’ - Fmin + (Fmax - Fmin)xj'] =1,2, -y Ny (15)

onde x; >0 sdo abscissas positivas e w sd0 0s pesos correspondentes calculados com a
quadratura de Gauss-Legendre. Os valores de referéncia da variavel C sdo calculados com a
funcdo ALBDF inversa para o estado local através das Equacdes 16 e 17:

leoc = C(F}ref: b10e, Tp = Tref) (16)

¢ = C(F™, procs Ty = Trey) (17)
O coeficiente de absorcdo local de cada gas cinza é calculado com a Equacdo 10,

aplicando os valores da seccdo transversal de absorcéo local calculados com a Equagéo 16. O

coeficiente de absorgdo da janela transparente é x(°°= 0. Os valores dos pesos dos gases
cinza, a}"c, séo calculados com a ALBDF direta para o estado local e as secc¢des transversais

de absorgéo le"c conforme Equacédo 18:

a]{oc = F(C'jloc; d)loc; Tb = Tloc) - F(C‘jl—ocf qbloc'Tb = TlOC) (18)

Por fim o peso da janela transparente é calculado por:
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F(Cloc broe, Tp = Tloc) (19)

Para considerar a mistura, como as propriedades espectrais de cada espécie de gas tém a
sua propria dependéncia do estado termodindmico, é necessario empregar uma modelagem
adicional para aproximar a ALBDF da mistura com as ALBDFs das espécies participantes
individuais. Entre as abordagens de modelagem pode-se citar a integracdo multipla,
multiplicacdo, superposicao e convolucdo (Webb et al., 2019). Neste trabalho foi empregado
0 método da multiplicacdo para modelar a mistura de gases.

No método da multiplicacdo a mistura de gases € tratada como um Unico gas através das
funcdes de distribuicdo separadas das espécies individuais. A funcdo ALBDF da mistura é
aproximada, para n espécies participantes:

FX1C11,1+X2Cn,2+"'+anpeCn.nspe (Cr Tg' Tbl Xl' anper p)

C
= Fcn,l (X—l,Tg, Tlelip) X ... X Fcn‘nspe (anpe T Tb'anpe'p> (20)

onde Fxc, € F, sdo a funcdo ALBDF obtida para secdo transversal de absor¢do XC, e C,. A
dependéncia da funcdo ALBDF da fracdo molar é dada por (Solovjov e Webb, 2000) :

Fyc,(C. Ty, Ty) = Fe, (5 Ty, Ty ) (21)

Para um meio participante composto por H,O e CO3, a funcdo ALBDF da mistura pode
ser reescrita como:

Fuc(Cy Ty, Tos X Xer2) = Bo (52 Ty T Ko 2) X e (4,75, T, Xe, ) (22)

O coeficiente de absorcdo da mistura, que é incorporada ao modelo como um Unico gas, €
calculado para ng de gases cinza, independentemente do nimero de espécies. Os pesos dos
gases cinza da mistura sdo calculados por:

Awe,j = FWC(C'j'Tngb'XW'Xc' ) - FWC(C.]'—l' Ty Xy X, p) =
E, (X Tgs Ty X ) Fe (2T Tos Xe0) = B (wal,Tg,Tb,XW,p)Fc (Cjcl,Tg,Tb, op) (23)

Estes sdo os modelos espectrais empregados neste trabalho, além disso € necessario
empregar um método de solucdo para a dependéncia espacial da RTE, apresentado na
préxima secao.

2.3 MODELAGEM DIRECIONAL DA RADIACAO TERMICA — METODO DAS
ORDENADAS DISCRETAS

A transferéncia de calor radiativa é efetivamente computada na equacao da conservagéo de
energia como o negativo do divergente do fluxo de calor radiativo, Eg. (9). O método
empregado para a integracdo no espaco utilizado neste trabalho é o Método das Ordenadas
Discretas. O método foi proposto por Chandrasekhar (1960), é baseado em uma representacéo
discreta da dependéncia direcional da intensidade radiativa. Dessa forma a solucdo é obtida
resolvendo a RTE para um conjunto de direg¢des discretas que totalizam o angulo solido 4w. A
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RTE é entdo escrita para cada ordenada direcional discreta e seus termos integrais séo
substituidos por quadraturas numéricas somadas para todas as direcfes discretas. O método
empregado foi utilizado diretamente através da implementacéo do Ansys Fluent.

No Método das Ordenadas Discretas as integrais sdo substituidas por quadraturas
numéricas:

o fE) dw = 35 wif (8,) (24)

onde M é o nimero de direcOes e w; sdo 0s pesos das quadraturas associadas as dire¢des S, .
A RTE, Equacéo 1, pode ser aproximada por um conjunto M de dire¢des (Modest, 2003):

ALy (S, ) = —1y () (S, ) dS + ) ()], (S)dS (25)

O fluxo de calor radiativo espectral, dentro do meio ou em uma superficie, é determinado
por:

C_I)rad,n(s) = f4n Ir)(S: §)§dw = Z%:lwmlmn(s)gm (26)

3. SIMULACAO NUMERICA CHAMA LAMINAR

Neste trabalho foi avaliada uma chama difusiva laminar, nesse tipo de chama os reagentes
estdo inicialmente separados e a reacdo quimica ocorre na interface de encontro entre o
combustivel e o oxidante. O escoamento considerado € laminar e a modelagem consiste na
solucdo das equacdes de conservacdo para a massa, quantidade de movimento, energia e
massa das espécies quimicas;

A equacdo de conservacao de massa pode ser escrita por:

7-(p%) =0 (27)

onde p é a densidade da mistura e ¥ a velocidade do escoamento. Nesse caso 0 escoamento é
considerado incompressivel, entdo a densidade independe da pressdao e é calculada por
p=poMW/R,T, onde po é a pressdao de referéncia (atmosférica), MW a massa molecular da
mistura, Ry a constante universal dos gases ideais e T a temperatura. A conservacdo da
quantidade de movimento pode ser escrita por:

—

V-(pBx8)=-Vp+pj+7V-1 (28)
onde p é a pressdo, g é o vetor que representa as forcas de campo e £ o tensor das tensdes. A

conservacdo da massa das espécies quimicas pode ser expressa em termos da fracdo massica
Y, para cada espécie para as Ns espécies envolvidas conforme a equacdo de transporte:

V- (oY) =-V-J,+a; parai=1N,—1 (29)

onde fl representa o vetor de difusdo maéssica calculado pela Lei de Fick e w; o termo fonte
devido as reacGes quimicas calculado pela equagdo de Arrhenius. A equagdo de conservagao
da energia pode ser escrita em termos da entalpia especifica da mistura:

V- (pvh) = -V -fq + Qp, (30)
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os termos do lado esquerdo representam o transporte da entalpia, 4, por adveccdo. A entalpia

foi calculada por - h = h}’ + f;ref ¢, (T)dT, sendo h}’ a entalpia especifica de formagéo da
especie i na temperatura de referéncia, Trer € c,, 0 calor especifico a pressdo constante e 0s
termos do lado direito representam o divergente do vetor fluxo de calor, fq, e o termo fonte
radiativo, Qg, objeto de estudo deste trabalho.

3.1 CONDICOES DE CONTORNO

Para a realizacdo da simulacdo foi definida primeiramente o tipo de chama laminar e o
tipo de queimador. A chama laminar difusiva escolhida ndo possui fuligem, o que foi possivel
obter utilizando como combustivel CH4 com diluicdo de CO>. Foi escolhido um queimador
semelhante ao proposto em Santoro et al., 1983. Esse queimador é composto por um tubo
central, com 11,1 mm de didmetro interno e 12,7 mm de diametro externo, no qual ocorre a
entrada do combustivel e um tubo externo coaxial com 101,6 mm de didmetro interno e 107,9
mm de didmetro externo no qual escoa o oxidante (coflow), o que gera a estabilizacdo da
chama.

Um esquema da geometria utilizada na simulacdo é apresentado na Figura 2. Cada regido
do dominio esté indicada com a condicdo de contorno proposta para resolver o problema,
conforme a nomenclatura utilizada no software. O problema é considerado axissimétrico,
portanto, apenas a metade da chama esta sendo resolvida.

Mass Flow Inlet

Velocity inlet_ coflow 44 5mm
Pressure
0,8mm Qutlet
Wall —
Velocity inlet_fuel

Axis
Figura 2 — Esquema com condi¢bes de contorno e geometria.

A chama laminar utilizada nesse trabalho faz parte de um estudo conduzido no
Laboratério de Combustéo da UFRGS. A velocidade de entrada do combustivel é de 0,0775
m/s e a velocidade de entrada do coflow é de 0,208 m/s. N&o foi considerado o aquecimento
do combustivel. Para obter um escoamento plenamente desenvolvido na entrada de
combustivel, sendo um escoamento laminar em um tubo, sabe-se que seu perfil plenamente
desenvolvido é parabdlico (Fox et al., 2004). Uma equacdo fornecendo o perfil parabolico de
entrada € definida em uma rotina, sendo implementada por uma funcdo definida pelo usuario
no Ansys Fluent.

A condicdo de contorno mass flow inlet exige um valor de vazdo massica de entrada
no dominio. Como a chama esta aberta ao ar exterior, a modelagem numérica consiste em
definir um valor de 1e-12 Kkg/s, ou seja, um valor numérico para atender a condicdo de
contorno, mas que simula o ar ambiente. Com relacdo a condi¢do de contorno de pressure
outlet foi empregada a condigdo de pressdo atmosférica. Com relagdo as concentracBes
molares do combustivel, a chama laminar avaliada possui diluicdo de CO», sendo composta
em Xchs de 0,556 e Xco2 de 0,5444. A diluicdo da chama foi considerada para que a chama
ndo apresente fuligem na combustdo. Dessa forma é possivel negligenciar a sua modelagem e
sua interagdo com a transferéncia de calor por radiacdo (Modest, 1993).

A avaliacdo do modelo de radiacdo térmica foi realizada de forma desacoplada, ou seja,
foram utilizados campos de temperatura e concentracdo das espécies participantes (CO2 e
H20) convergidos da simulacdo da chama escolhida negligenciando a perda de calor por
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radiagdo. Com os campos calculados foram obtidos o fluxo de calor radiativo e o divergente
do fluxo de calor radiativo para cada um dos modelos WSGG e Rank-Correlated SLW. Dessa
forma foi possivel isolar o efeito do modelo de radiacdo empregado.

3.2 MODELAGEM NUMERICA

A modelagem numérica é baseada no método dos volumes finitos (FVM: Finite Volume
Method) implementado no codigo comercial Ansys-Fluent versdo Académica 2020R1. A
discretizacdo espacial das equacOGes governantes foi realizada pelo esquema upwind de
segunda ordem. O acoplamento entre a presséo e a velocidade foi considerado pelo algoritmo
SIMPLE (Semilmplicit Method for Pressure Linked Equations) (Patankar, 1980), no SIMPLE
uma equacao de corregdo para a pressdo é resolvida para garantir a conservacdo de massa e
obter o campo de pressdo. A simulacao foi realizada em regime estacionario.

As taxas de producdo/destruicdo das espécies foram resolvidas com o mecanismo de
cinética quimica GRI-Mech 3.0 (Smith et al., 1999) que consiste em 325 reacfes quimicas
elementares e contém 53 espécies participantes, acoplado ao ChemKin versdo 4.0,
incorporado ao codigo Ansys Fluent, para a solucdo das equacdes de transporte e com base na
tabela de polindmios da NASA (McBride et al 1993) para o calculo das propriedades
termofisicas das espécies quimicas.

Os modelos de radiacdo empregados neste trabalho foram implementados via sub-rotinas
programadas em linguagem C, as user defined functions (UDFs). O modelo SLW néo esta
disponivel atualmente no software Ansys Fluent, portanto sua implementacdo depende da
programacdo do modelo. O modelo WSGG disponivel do Ansys Fluent foi avaliado no
trabalho de Rodrigues (2016). Nesse trabalho foram encontradas significativas diferengas
entre as correlac@es obtidas por Smith et al (1982) utilizando o c6digo Ansys Fluent, com as
correlacBes propostas por Dorigon et al., (2013). O modelo WSGG incorporado a simulagéo
via sub-rotinas UDFs resultou em um fluxo de calor radiativo até 50% maior que o calculado
pelo codigo do Ansys Fluent. O desenvolvimento das rotinas para implementacdo dos
modelos ndo fez parte do escopo deste trabalho, sendo utilizadas rotinas desenvolvidas pelo
grupo de pesquisa de Radiacdo Térmica da UFRGS.

No modelo WSGG foram definidos 5 gases cinza, o que inclui a janela transparente. Na
primeira avaliacdo do modelo Rank-Correlated SLW também foram definidos 5 gases cinza,
para testar o nimero de direcbes do Método das Ordenadas Discretas. No modelo Rank-
Correlated SLW a temperatura utilizada como referéncia foi a temperatura média no volume
da chama (foram considerados valores acima da temperatura ambiente, 298K). Apés definicao
do namero de direcBes foram testados no modelo Rank-Correlated SLW o nimero de 3, 5 e
10 gases cinza. As tabelas para fungcdo ALBDF utilizadas foram propostas em (Pearson et al.,
2014a; e Pearson et al., 2014b).

3.3 ANALISE DE QUALIDADE DE MALHA

Para garantir a qualidade de malha serad realizada uma avaliagdo com trés diferentes
malhas: a malha M1 possui 81920 elementos, a malha M2 possui 32000 e a malha M3 possui
12500 elementos. Os elementos das malhas sdo retangulares e ndo uniformes, conforme
apresentado na Figura 3. Além disso, a maior parte dos elementos se concentram na regido da
chama laminar. A avaliacdo da qualidade de malha foi realizada através do Grid Convergence
Index, GCI. A andlise estima a precisdo da solu¢cdo numérica, avaliando a porcentagem de
desvio da solucdo numeérica em relacdo ao seu valor assintético. O GCI foi calculado
conforme proposto em Celik et al., 2008.
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Figura 3 — Malha M2 com 32000 elementos.

Os parédmetros para avaliar a qualidade da malha foram temperatura e fragdo massica de
CO; e H;0. O resultado para o indice GCI entre as malhas M3 e M2, GCls, foi considerado
com precisdo suficiente para utilizacdo da malha intermediéria. As incertezas associadas a
temperatura e as fragdes massicas de COz e H,O foram 8,26x10#, 9,22x1073 e 3,16x107°-
respectivamente. Com base no estudo da qualidade da malha, a malha M2 com 32000 células,
foi escolhida para relatar todos os resultados do caso escolhido.

Além da andlise da qualidade de malha foi necessario avaliar a discretizacdo angular
empregada no modelo das ordenadas discretas. O estudo da discretizacdo angular foi realizado
apenas com a malha escolhida (M2). O modelo de ordenadas discretas resolve a RTE para um
namero finito de angulos solidos discretos. O critério de convergéncia adotado para a analise
foi de 10 para os residuos. Os testes foram realizados com 80, 120 e 160 divises angulares,
definidas no Ansys Fluent. Em cada avaliacdo o fluxo de calor radiativo obtido ao longo da
linha de contorno do modelo foi comparado com o resultado obtido para 80 divisdes
angulares. O desvio percentual médio entre os resultados € apresentado na Tabela 2 e foi
calculado conforme equagéo:

5(%) = % 100 (31)

no qual g, ¢ o fluxo radiativo em cada ponto sob a linha de medig&o com maior discretizagio
angular e g, € o fluxo radiativo em cada ponto sob a linha de medi¢do com menor ndmero de
direcdes angulares. O desvio percentual médio foi inferior a 0,4% para o modelo WSGG,
indicando que 120 divisGes angulares sdo suficientes. No modelo SLW o desvio percentual
médio foi inferior a 0,6%. Sendo a diferenca percentual inferior a 1% em ambos os modelos,
pode-se entender que 120 direcdes sdo suficientes para analise do problema.

Tabela 2 - Desvio médio entre fluxo de calor radiativo obtido com diferente discretizacao
angular

Direcbes | Desvio Médio § (%) - WSGG | Desvio Médio §(%) - SLW
80 - -
120 0,34 0,41
160 0,38 0,59

4. RESULTADOS

Os resultados apresentados neste trabalho foram calculados com a malha M2 com 32000
elementos, conforme a analise de qualidade de malha. A Figura 4 apresenta o perfil de
temperatura e espécies participantes. Esses sdo os resultados obtidos negligenciando a perda
de calor por radiacdo térmica.



H2o Mole Fraction Co2.Mole Fraction

0.16
0.15

Total Temperature

1955 .38
1851 .80
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1541.04
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919.52
815.93
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(a) (b) (©)
Figura 4 — Resultados para (a) perfil térmico de temperatura, (b) fracdo molar de H20 e
(c) fracdo molar de CO2.

Pode-se observar o perfil térmico compativel com a chama proposta, conforme trabalho
semelhante de Rodrigues et al., (2019). As fracbes molares de CO; e H,O foram escolhidas
por serem 0s gases participantes da transferéncia de calor por radiacdo. Além disso, com a
fracdo molar de CO2 podemos observar o efeito da diluicdo na entrada de combustivel somada
a quantidade produzida durante a combustéo de CHa.

O fluxo de calor radiativo foi obtido com os campos apresentados na Figura 4. Na Figura
5 sdo apresentados os valores obtidos com o modelo WSGG e Rank-Correlated SLW, esse
valor foi contabilizado na linha de contorno do modelo, sobre a condigdo de contorno mass
flow inlet (Figura 2).

Observa-se que o modelo Rank-Correlated SLW contabiliza um fluxo de calor radiativo
inferior a0 do modelo WSGG. O desvio médio entre as solu¢des e 0 desvio maximo sao
apresentados na Tabela 3. O desvio foi calculado conforme Equagéo 32:

5(%) — |QSLW_qWSGG| 100 (32)

max (q;LW)

onde qg.y € 0 fluxo de calor radiativo obtido no modelo Rank-Correlated SLW € qyscq € 0
fluxo de calor obtido com o modelo WSGG.

O desvio foi normalizado para o valor maximo do fluxo de calor radiativo a fim de
identificar os pontos em que o resultado é significativo. Além disso foi utilizado o valor
obtido no modelo Rank-Correlated SLW porque é o modelo que se espera maior precisao dos
resultados (Webb et al., 2019).
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Figura 5 — Fluxo de calor radiativo na linha de medicéo.

Tabela 3 - Desvio médio e desvio maximo entre resultados de fluxo de calor radiativo
obtido com modelos WSGG e Rank-Correlate SLW
Desvio Médio 6 (%) Desvio Maximo §(%) -
20,3 34,6

Os valores de fluxo de calor radiativo apresentados Figura 5 sdo provenientes de
simulacdes desacopladas, dessa forma ndo ha influéncia de outros modelos sobre o resultado e
os valores representam somente da modelagem espectral da radiacdo térmica. O modelo
WSGG superestimou o fluxo de calor radiativo em comparacdo ao modelo Rank-Correlated
SWL, o que também foi observado em Rodrigues et al., (2024) na regido do pico. Porém,
conforme a Figura 5, ha diferenca entre os modelos ao longo de toda linha de medicdo. Uma
possivel causa para a diferenca entre os resultados foi o nimero de gases cinza utilizados, em
Rodrigues et al (2024) foram considerados 20 gases cinza e neste trabalho apenas 5 gases
cinza para a avaliagdo comparativa com o modelo WSGG. A escolha do nimero de gases
cinza para o modelo Rank-Correlated SLW para este caso se baseou na pesquisa Solovjov et
al., (2017) em que foram testados 3,4, 8 e 25 gases cinza no modelo Rank-Correlated SLW, e
para as condicBes propostas, foi observado que com 5 gases cinza os resultados apresentaram
boa preciséo com relacdo a solucéo LBL.

O termo fonte radiativo foi calculado sobre a linha central do dominio, sobre o eixo de
simetria. O termo fonte radiativo, Sg, foi calculado através da obtencdo da parcela de radiacédo
absorvida no volume reduzida da quantidade de radiacdo emitida no volume conforme Figura
6. O desvio entre as solugcbes € apresentado na Tabela 4, normalizado pelo valor minimo
obtido no modelo Rank-Correlated SLW:

_ ||Q;LW|_|q;VSGG||

5(%) =S 100 (33)
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Figura 6 — Termo fonte radiativo na linha central.

Tabela 4 - Desvio médio e desvio maximo entre resultados de termo fonte radiativo obtido
com modelos WSGG e Rank-Correlate SLW

Desvio Médio 6 (%)

Desvio Maximo §(%) -

11,8

21,2

Como também ocorre no resultado do fluxo de calor radiativo, na regido de maior emissdo
0 modelo WSGG estima um valor superior ao modelo Rank-Correlated SLW. Com a
diferenca apresentada entre os modelos espectrais foram testados 3, 5 e 10 gases cinza para o
modelo Rank-Correlated SLW, a fim de avaliar o impacto do nimero de gases cinza neste
modelo. A Figura 7 apresenta os resultados para o fluxo de calor radiativo.
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Figura 7 — Fluxo de calor radiativo na linha de medic&o.
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Ao aumentar o nimero de gases cinza o intervalo de integracdo das se¢des transversais de
absorcéo diminui, por isso observa-se a diferenca dos resultados. A Tabela 5 apresenta 0s
desvios entre cada uma das solucGes obtidas para 0 modelo Rank-Correlated SLW e o modelo

WSGG.

Tabela 5 - Desvio médio e desvio maximo entre resultados de fluxo de calor radiativo
obtido com modelos WSGG e Rank-Correlated SLW

Rank-Correlated-
SLW

Desvio Médio & (%)

Desvio Maximo 6 (%)

69,3

3 Gases Cinza 41,8
5 Gases Cinza 20,3 34,6
10 Gases Cinza 47 9,5

O termo fonte radiativo, Figura 8, apresenta comportamento semelhante ao fluxo de calor
radiativo, com as solucGes se aproximando ao aumentar o numero de gases cinza no modelo
Rank-Correlated SLW. A Tabela 6 apresenta os desvios entre cada uma das solucGes obtidas
para 0 modelo Rank-Correlated SLW e 0 modelo WSGG. Nota-se que 0 aumento do nimero
de gases cinza aproximou as solu¢des, mas 0 modelo WSGG ainda apresenta maior fluxo de
calor radiativo na regido do pico. Medi¢Oes experimentais desta chama poderéo ser utilizadas
em trabalhos futuros para comparacdo de resultados e avaliacdo do impacto das diferentes
modelagens em uma simulacdo acoplada. Por fim, ainda que os desvios entre os modelos
tenham sido reduzidos, o tempo computacional ao aumentar o numero de gases cinza cresceu
em torno de 4 vezes no modelo Rank-Correlated SLW considerando 10 gases cinza em
comparacdo ao modelo WSGG.

0,00 0,05 0,10 0,15

0,20 0,25

1.500
1.000

Rank-Correlated SLW -3 GG
. Rank-Correlated SLW - 5 GG
~  — .. Rank-Correlated SLW - 10 GG

x[m]
Figura 9 — Termo fonte radiativo na linha central

Tabela 6 - Desvio médio e desvio maximo entre resultados de termo fonte radiativo obtido
com modelos WSGG e Rank-Correlated SLW

Rank-Correlated SLW

Desvio Médio & (%)

Desvio Maximo §(%)

3 Gases Cinza 20,4 32,7
5 Gases Cinza 11,8 21,2
10 Gases Cinza 1,9 15,9
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5. CONCLUSAO

Neste trabalho foram avaliados os impactos da modelagem espectral através da
comparacdo de dois modelos espectrais, 0 modelo da soma-ponderada-de-gases-cinza
(WSGQG) e a variante Rank-Correlated do modelo da soma-ponderada-de-gases-cinza baseado
nas linhas espectrais (SLW). Os modelos foram comparados utilizando resultados de perfis
térmicos de temperatura e espécies participantes, CO e H>O, através da simulagdo numérica
de chama laminar difusiva. A cinética quimica foi resolvida com o modelo detalhado de
cinética quimica, as equacOes de estado e a conservacdo da massa e da quantidade de
movimento completaram a modelagem do escoamento laminar. O estudo foi realizado com o
solver comercial Ansys Fluent. A modelagem da radiacdo térmica foi realizada de forma
desacoplada, foram utilizados os campos convergidos de temperatura e concentracfes das
espécies participantes da chama estudada. O modelo WSGG e o0 modelo Rank-Correlated
SLW foram incorporados através de rotinas definidas pelo usuério. A modelagem numérica
utilizada foi o método dos volumes finitos e a discretizacdo espacial das equacdes que regem
0 escoamento foi realizada utilizando o esquema upwind de segunda ordem. O acoplamento
entre pressdo e velocidade foi realizado com algoritmo SIMPLE. Para garantir a qualidade da
malha, foram avaliadas trés malhas diferentes, com elementos retangulares e ndo uniformes, e
a analise da qualidade da malha foi realizada utilizando o Grid Convergence Index, GCI.

As diferencas médias encontradas entre os modelos foram em torno de 20 % para o fluxo
de calor radiativo calculado e de cerca de 12 % para o termo fonte radiativo considerando
cinco gases cinza para 0 modelo Rank-Correlated SWL e no modelo WSGG foram
considerados quatro gases cinza e a janela transparente. A avaliagdo do numero de gases cinza
no modelo Rank-Correlated SLW, considerando 3, 5 e 10 gases cinza mostrou que o aumento
do nimero de gases aproxima o resultado do fluxo de calor radiativo e do termo fonte
radiativo para ambos os modelos, com desvios médios para fluxo de calor radiativo em torno
de 5% e termo fonte radiativo em torno de 2% para o caso em que foram considerados 10
gases cinza.

A préxima etapa desta pesquisa é utilizar os modelos de radiacdo espectral acoplados a
simulacdo numérica da chama laminar. Ao contabilizar a perda de calor por radiacao térmica
a temperatura da chama sera afetada, o que iré alterar o resultado do fluxo de calor radiativo.
Portanto, é possivel que as diferencas entre os modelos apresentem resultados diferentes dos
obtidos neste trabalho. A comparacdo dos resultados numéricos com dados experimentais
também podera ser realizada, uma vez que esta chama possui medicGes para fluxo de calor
radiativo e temperatura de chama, o que poderd contribuir de forma significativa para a
avaliacdo dos modelos espectrais.
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