MINISTERIO DA EDUCACAO
UNIVERSIDADE FEDERAL DO RIO GRANDE DO SUL
DEPARTAMENTO DE ENGENHARIA MECANICA

SIMULACAO NUMERICO-COMPUTACIONAL DE CHAMAS DIFUSIVAS LAMINARES

por

Cristian Alex Hoerlle

Monografia apresentada ao Departamento
de Engenharia Mecénica da Escola de
Engenharia da Universidade Federal do Rio
Grande do Sul, como parte dos requisitos
para obtencdo do diploma de Engenheiro
Mecanico.

Porto Alegre, 18,dezembro de 2012



Q Universidade Federal do Rio Grande do Sul

UFRGS Escola de Engenharia

UNIVERSIDADE FEDERAL Departamento de Engenharia Mecéanica
DO RIO GRANDE DO SUL

SIMULACAO NUMERICO-COMPUTACIONAL DE CHAMAS DIFUSIVAS LAMINARES

por

Cristian Alex Hoerlle

ESTA MONOGRAFIA FOI JULGADA ADEQUADA COMO PARTE DOS
REQUISITOS PARA A OBTENCAO DO TIiTULO DE
ENGENHEIRO MECANICO
APROVADA EM SUA FORMA FINAL PELA BANCA EXAMINADORA DO
DEPARTAMENTO DE ENGENHARIA MECANICA

Prof. Arnaldo Ruben Gonzalez
Coordenador do Curso de Engenharia Mecénica

Area de Concentracdo: Ciéncias Térmicas

Orientador: Prof. Fernando M. Pereira

Comisséo de Avaliagéao:

Prof. Sérgio Luiz Frey

Prof. Adriane Prisco Petry

Prof. Paulo Smith Schneider

Porto Alegre, 18, dezembro de 2012



AGRADECIMENTOS

Agradeco ao meu orientador, prof. Dr. Fernando Pereira que esteve bastante presente na
realizacao deste trabalho.

Ao Allyson Portela por gentilmente ter emprestado seu computador em auxilio as simulagdes
computacionais.

Ao Cristian Nunes pelo constante auxilio, e pela colaboragdo com os dados experimentais.

Aos integrantes do GESTE, que sempre estiveram dispostos em cooperar com a solucao de
duvidas tedrico-praticas.

E de modo especial a minha familia, namorada e amigos por todo apoio nas horas dificeis que
transcorreram no desenvolvimento deste.



HOERLLE, C. A.,; Simulagcdo Numérico-Computacional de Chamas Difusivas Laminares.
2012. 23. Monografia (Trabalho de Conclusdo do Curso em Engenharia Mecénica) —
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RESUMO

O presente trabalho visa estudar teoricamente o escoamento reativo em chamas
difusivas laminares. As analises foram realizadas a partir da solu¢do numérica das equacodes
de conservacdo (massa total, massa das espécies quimicas, quantidade de movimento e
energia) através do método dos volumes finitos utilizando o Software ANSYS Fluent. A
configuracdo estudada € a chama ndo pré-misturada em jato com ar injetado coaxialmente ao
jato de combustivel. As etapas seguidas foram: geracdo de malha estruturada do dominio
computacional, definicdo das condi¢cbes de contorno, selecdo de modelos para o escoamento e
combustdo. O comprimento de chama previsto a partir do campo de temperaturas e das
fragcbes massicas das espécies quimicas demonstrou ser compativel com trabalhos
experimentais realizados previamente.

PALAVRAS-CHAVE: Chamas difusivas laminares, modelagem numérica, comprimento de
chama.
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ABSTRACT

This work aims to study theoretically the reacting flow in laminar diffusive flames.
The analyses were conducted form the numerical solution of the conservation equations (mass
total mass of chemical species, momentum and energy) through the finite volume method using
ANSYS Fluent software. The configuration studied is a not pre-mixed flame in air stream,
injected coaxially to the jet fuel. The followed steps were: structured mesh generation for the
computation domain, flow and combustion modeling. The flame length predicted from the
temperature field and the mass fractions of chemical species shown to be compatible with the
experimental work performed previously.

KEYWORDS: Laminar diffusive flames, numerical modeling, flame length.
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1. INTRODUCAO

Conhecer detalhadamente os diversos fenbmenos fisicos envolvidos em processos de
combustdo é de suma importancia pratica dado o intenso emprego da combustdo na geracao
de energia e poténcia. O desenvolvimento de equipamentos de elevada eficiéncia energética e
com baixa producao de poluentes (como CO, No e fuligem), sdo somente alguns dos desafios.
Uma caracteristica do estudo dessa area € relacionar em um Unico problema diversos campos
de conhecimento como mecénica dos fluidos, termodinadmica, transferéncia de calor e cinética
quimica.

Neste contexto, a simulacdo computacional de chamas é uma ferramenta de estudo
fundamental por permitir detalhadas dos fendmenos envolvidos e das propriedades das
misturas reagentes. Resultados confiaveis e coerentes com a realidade podem ser alcangados
com baixo custo econémico.

No entanto, as complexidades encontradas nos mecanismos detalhados de reacdes
ainda sao grandes entraves a modelagem de processos de combustéo, dado o elevado tempo
computacional requerido. Dessa forma, a simulagédo do fendbmeno de combustéo deve buscar
mecanismos detalhados o bastante para reproduzir dados experimentais, e simples o suficiente
para fornecer uma boa relagdo entre precisdo e tempo de simulacdo. Esse € o objetivo dos
diversos mecanismos reduzidos de combustdo disponiveis da literatura.

O foco deste trabalho consiste em realizar uma série de simulagbes computacionais de
chamas difusivas laminares em jato visando estudar a estrutura da chama e reproduzir dados
experimentais encontrados na literatura. Essa tecnologia permite que modelos mais completos
e proximos a realidade possam ser empregados em detrimento das simplificacdes utilizadas
nos métodos analiticos. Sendo um primeiro passo ao estudo de mecanismos mais complexos
como em chamas turbulentas.

2. FUNDAMENTACAO

Em chamas difusivas os reatantes encontram-se inicialmente separados, e a combustdo
depende da difusdo das espécies quimicas na direcdo normal a interface entre o combustivel e
0 oxidante, chamada de frente de chama. O combustivel e o comburente se difundem em
direcdo a essa interface, enquanto os produtos da combustdo se difundem para longe dela.
Segundo Turns, 2000, a frente de chama ocorre na regido onde a mistura alcanga a proporcao
estequiométrica.

A chama difusiva laminar do tipo jato é gerada quando o combustivel é injetado por uma
tubulacéo de raio R. Em geral, para estabilizar a chama, o jato de combustivel € envolto por um
escoando paralelo de oxidante, conforme Figura 2.1. Nesta figura, 0 comprimento de chama é
indicado por L;. e ¢ é a razdo de equivaléncia. A figura mostra os perfis de temperatura e de
concentracdes dos reagentes, Y e Yox € dos produtos Yp, na dire¢do radial a partir da linha de
centro para varias alturas.
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Figura 2.1 — Desenho esquematico do comportamento de chama difusiva laminar
adaptada de [Turns, 2000].

Para melhor compreensao, pode-se considerar uma situacéo limite, na qual a taxa de
reacdo quimica é infinita. A superficie onde ocorre a reagdo passa a ser extremamente estreita
com a concentracdo dos reagentes tendendo a zero e a concentracdo dos produtos tendendo
ao seu valor maximo. Dado que a taxa de consumo de reagentes na chama ocorre na
propor¢cdo estequiométrica, o combustivel ndo passa para o lado oxidante da chama, nem o
oxidante para o lado do combustivel. A temperatura alcanga seu valor maximo na frente de
chama e perde calor por difusdo tanto para o lado do combustivel como para o lado do
oxidante.

3. REVISAO BIBLIOGRAFICA

Neste capitulo serd apresentada uma breve revisdo bibliografica de alguns estudos com
énfase em chamas difusivas laminares de metano. Serdo mostrados trabalhos experimentais e
computacionais, e uma descricdo das caracteristicas deste tipo de chama, posicionando o
trabalho no contexto geral da literatura.

Burcke-Shurmman, 1928, apresentaram o que seria o primeiro modelo analitico capaz
de prescrever o formato de uma chama difusiva laminar do tipo jato como descrito na secao
anterior. Posterirormente esse modelo foi aprimorado por Rope, 1977a. obtendo bons
resultados para o comprimento de chama obtidos experimentalmente em Rope, 1977b.

Ellzey et al, 1990, realizou um estudo comparativo entre uma solugdo numérica e a
solugdo analitica de Burcke-Shunnemman, 1928, para uma chama de H2-N2 em ar. Um
algoritmo computacional foi desenvolvido pelos autores, e algumas restricbes impostas por
Burcke-Shunnemman, 1928, foram eliminadas através da consideracdo da variacdo das
densidades e coeficientes difusivos. Dadas as restricdes computacionais da época, os autores
utilizaram uma reacdo global de um passo na sua modelagem. Com a representacdo mais
realistica dos fendmenos fisicos, foi notado uma pequena alteracdo na estrutura da chama
aparecendo efeitos de aceleracdo, pequenos gradientes de velocidade radial, instabilidades e
flutuagBes na chama, os quais ndo eram representados pela solugdo analitica. A simplificagéo
da cinética quimica, no entanto, levou a discrepancias significativas da temperatura da chama,
gue foram corrigidas fazendo um ajuste da entalpia do combustivel.

Um estudo um pouco mais detalhado de chama difusiva laminar de metano/ ar foi
realizado por Fengshan et al, 2004. Usando um queimador muito semelhante ao proposto por
Burcke-Shunnemman, 1928, e considerando uma cinética quimica de 36 espécies e 219
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reacdes, foi analisado a formacédo de fuligem de um modelo adaptado da combustdo de
acetileno/ar, e a influéncia da radiagcdo. Além da solugdo do campo de temperaturas, de
formacéo de fuligem e de fragbes massicas das maiores espécies dos produtos, os autores
também apresentaram os erros relativos e 0s tempos computacionais para as variacdes dos
modelos radiantes empregados.

Verhoeven et al, 2011, realizou um estudo a fim de investigar a aplicacdo de um modelo
de elementos de chama denominado flamelet-generated manifold - FGM, em simulacao
numérica multidimensional de chama laminar ndo-prémisturada. Este modelo emprega
solucdes de chamas unidimensionais com cinética quimica detalhada para construir um banco
de dados que posteriormente € usado para resolver uma chama multidimensional de metano e
ar. Bons resultados foram apresentados, validando assim a proposta do autor.

Recentemente, Nunes, 2012, construiu um queimador a fim de estudar o comprimento
de chama. Baseando-se nas considera¢cdes anteriores, utilizando termopares para registro de
temperatura e tubos de pitot para se assegurar da uniformidade do escoamento, o0 autor
buscou registrar o comprimento de chama para diferentes vazées com o auxilio de réguas.
Uma pequena diferenga foi encontrada para valores muito baixos de velocidade dos fluidos, e
para valores proximos aqueles da regido de transicdo para o regime permanente. Em uma
faixa média para os valores de fluxo, obteve-se na época uma boa precisdo do comprimento de
chama referente a estudos anteriores.

4. METODOLOGIA

O caso estudado apresenta um acoplamento de diversos fenbmenos fisicos, incluindo:
reacfes quimicas, escoamento e transferéncia de calor. A representagdo de todos esses
fendbmenos foi feito via simulagdes numeéricas no software de dindmica dos fluidos
computacional (CFD — Computacional Fluid Dynamics) Ansys FLUENT.

Os programas CFD sao estruturados de forma a seguir um procedimento computacional
gue se baseia em uma série de etapas pré-definidas:

1. Definicdo da geometria;

2. Geracao da malha;

3. Pré-processamento (define condi¢cdes fisicas do problema): condicdes de
contorno; selecdo dos modelos de escoamento e combustédo; definicdo das
reacOes quimicas; definicdo das propriedades do fluido; definicdo das condicbes
iniciais e dos parametros de convergéncia;

Processamento: solu¢do dos modelos utilizados.

Pds-processamento: analise critica dos resultados (permite apresentar
gualitativamente e quantitativamente os resultados através de funcbes de
visualizacdo, de graficos e tabelas de dados);

ok

A etapa seguinte diz respeito ao estudo da chama difusiva laminar. Utilizando um
mecanismo reduzido de combustdo de metano, as vazoes de oxidante e combustivel serdo
variadas a fim de se obter diferentes comprimentos de chama, os quais serdo comparados com
resultados experimentais encontrados na literatura.

4.1. METODO NUMERICO

As equacdes diferenciais parciais de conservacdo de massa, quantidade de movimento
e energia foram resolvidas através do Método dos Volumes Finitos. O método consiste em
dividir a regido de interesse em pequenas regides chamadas de volumes de controle, gerando
a malha computacional. As equacdes diferenciais séo integradas em cada volume, gerando um
conjunto de equacdes algébricas, conforme Patankar, 1980. A partir de um processo iterativo,
um valor aproximado para cada uma das variaveis pode ser obtido em cada volume de controle
do dominio computacional. Um resultado mais préximo da solucédo correta é obtido com o
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refinamento dos volumes de controle (com um consequente aumento do tempo
computacional).

Os termos difusivos foram aproximados pelo esquema das diferencas centrais, e 0s
termos convectivos pelo esquema Upwind. O acoplamento presséo-velocidade é realizado
através do algoritmo SIMPLE (Pantakar, 1980). A convergéncia das equacdes € determinada
comparando o valor obtido em relacdo a solugéo anterior para cada iteragdo. O critério padrao
estabelece que a solucdo € adequada para erro relativo inferior a 1XE-4 para a conservagao da
gquantidade de movimento e 1xE-6 para a equacao da energia.

4.2. EQUACOES FUNDAMENTAIS

O presente modelo resolve as equacdes de conservacdo da massa total, massa das
espécies quimicas, quantidade de movimento e energia.
A conservagdo da massa é expressa como:

dp -
P — 4.1
5+ V() =0 (4.1)

onde p é a densidade do fluido, t é o tempo e U & a velocidade.
Em regime laminar de escoamento o campo de velocidades e presséo pode ser obtido
pela solucéo das equacdes de Navier-Stokes:

d (p U)
at

+v.(pU®U)=—Vp+ V.(u(vu+VU)—§v.U1> (4.2)

sendo p a pressdo, u a viscosidade e | é o tensor unitario. Nota-se que a chama em estudo
apresenta pressdo aproximadamente constante, no entanto, a forma compressivel da equacéo
de N-S deve ser usada dada a grande variacéo de temperatura (e densidade) do escoamento.

A equacao da conservacao da energia € utilizada para predizer a temperatura em todo
o fluido. Em termos de entalpia ela é dada por:

d dp .
= (ph) — = - 4.3
o (P — -+ V. (pUh) =V.(A1VT) (4.3)
N T
h= (h}‘?,i - f Cp,i dT)
; Tref

onde h é a entalpia total, A é a condutividade térmica, T é o campo de temperaturas, N é o
numero de espécies quimicas na mistura, e C,; o calor especifico a pressdo constante da
espécie i, h;; é a entalpia de formacéo da espécie i na temperatura de referéncia T, Nota-se
que nessa forma a reagcdo quimica € implicitamente considerada através da variacdo da
composicdo da mistura. Nota-se também que a difusdo de calor induzida pela difusdo de
massa foi desprezada.

A equacéo de transporte para o componente i com fragdo massica Y;, €:

oy 9(pUY) »
FTERR 3% = -V.J, + R; (4.4)



5

onde , ﬁ € o fluxo difusivo da espécie i, que neste trabalho é modelado como sendo
dependente apenas do gradiente de concentragéo (lei de Fick):

J, = —pDy VY, (4.5)

sendo D;,, o coeficiente de difusdo méassica da espécie i ha mistura. Esse coeficiente é obtido
pela aproximacao de Hirschfelder (Coelho e Costa, 2007).

4.3. CINETICA QUIMICA

A reacgédo quimica pode ser descrita em termos de r reacdes elementares envolvendo N
componentes. Calcula-se a taxa de reacdo, R;, do elemento i como a soma das taxas de
producdo e consumo para todas as reacdes elementares nas quais o respectivo elemento
participa:

N
R =M,,; Z R;, (4.6)
r=1

onde M,,; € 0 peso molecular da espécie i, R; . € a taxa molar de criagdo/ destruicdo da espécie
i na reagéo r. A taxa de reagéo elementar R; . é calculada como:

N I
Ri,r = F(U”i,r - U’i,r) (kf,r 1_L=1[Ci,r](n b= lm)) (47)

de forma que [C;,] representa a concentracdo molar da espécie i, v';, e v";, os coeficientes
estequiométricos dos reagentes e dos produtos, n’i’r e 77"i,r as ordens de reagdo do elemento i
como reagente e produto na reagdo r, e ks, a constante de reagdo. A constante de reacao
seguem o modelo de Arrhenius:

E
ks, = A, TPrexp (— R_rT) (4.8)

onde A, é o fator pré-exponencial, 8, é o expoente adimensional de temperatura, E, € a energia
de ativacdo, T é a temperatura absoluta, e R é a constante universal dos gases.

As propriedades termodinamicas da mistura sdo calculadas de acordo com a proporcao
de cada elemento presente no volume de controle.

Como mecanismo optou-se por um mecanismo global de dois passos (sendo um passo
reversivel) conforme mostrado abaixo:

R1: CH4 + 1,502 — CO + 2H20
R2: CO + 0,50, «+ CO,
R3: CO, — CO +0,50;,

Os parametros de cinética de reacdo adotados neste trabalho séo padrdes do software,
cujos valores estéo representados na Tabela 4.1.



Tabela 4.1 — Pardmetro de cinética quimica utilizados.
Reacao Ax Ex | Bk | fehak | Tozk | Fcozk | feok | MHzok

5,012E11 2E8

[S-l mol®® m1,5] JKg 0 0,7 0,8 - - -

2.239E12 1,7E8

2 st mol® m?3] | Jikg 0 - o025 - 1,0 | 05
5E8 1,7E8
3 [s™] JIKg 0 i i 1,0 i i

4.4, ESTRATEGIAS E OUTRAS CONSIDERAGCOES COMPUTACIONAIS

Simulagfes de escoamentos reativos necessitam que algum procedimento seja adotado
a fim de se obter a ignicdo da chama. Neste trabalho , considerou-se como condic¢ao inicial do
dominio a composi¢éo quimica de 23.2% de CH,4, 5% de CO2, 1% de CO, 5% de H,O em uma
temperatura de 1200K na mesma velocidade da condi¢do de contorno de entrada. Informando
pequenas fracdes massicas dos produtos, ha maior estabilidade de convergéncia nas primeiras
iteracdes. Vale frisar que quanto mais proximas a solugéo final forem as condigées iniciais do
problema, mais rapido a solucéo tendera a convergéncia.

Em detrimento da integragdo direta das equacdes de cinética quimica e seu elevado
tempo computacional, o Fluent dispde de uma ferramenta chamada Integrador ISAT capaz de
acelerar o tempo de solucdo das reacdes. O software implementa a ferramenta para tabular
dinamicamente o0 mapa das composi¢des na regido do espago computacional com controle de
erro. Detalhes do algoritmo ISAT podem ser encontrados em Ansys Inc., 2010. Para a
construcao das tabelas, reservou-se valores elevados de meméria Ram do computador e erros
de no maximo 1xE-4 para garantir que a ferramenta fosse utilizada durante toda a simulacao
com boa preciséo, evitando as integracdes diretas.

Um problema de convergéncia em fluidos reagentes envolve a magnitude do termo
fonte das reacgbes. Quando a modelagem utiliza taxas de reacbes muito elevadas (taxas de
reacfes muito mais rapidas que as escalas de tempo convectivas e difusivas), a solugéo da
equacao de transporte das espécies quimicas se torna numericamente dificil. Este problema
pode ser contornado utilizando a opcao: Solucionador de Quimica Severa (Stiff Chemistry
Solver). Esta ferramenta aplica um algoritmo de passo fracionario. Primeiramente as reacdes
quimicas sado solucionadas para cada volume de controle a pressdo constante usando o
integrador ISAT, no segundo momento os termos convectivos e difusivos sdo tratados como
em uma simulagéo néo reagente.

Segundo Ellsey et al, 1990, o uso de rea¢fes globais em simulagbes numeéricas pode
gerar regides de temperatura elevada demais dada a avaliacéo simplifica do calor especifico da
mistura. Devido a ocorréncia desse fendbmeno, para garantir a convergéncia da temperatura,
durante as primeiras iteragfes a temperatura maxima para o calculo das propriedades quimicas
foi limitada em 2200K (temperatura adiabatica do metano). Essa restricdo é liberada apés a
equacdo da continuidade alcancar um erro relativo de 5xE-2 (condicdo determinada
puramente como critério de padronizacao para todas as solugées).

5. DESCRI(;AO DO PROBLEMA
5.1. DOMINIO COMPUTACIONAL E DISCRETIZACAO

O sistema fisico consiste em uma regido cilindrica para queima de metano em ar,
conforme Nunes, 2012, cujo trabalho foi utilizado como referéncia para o estudo. Trata-se de

um dominio cilindrico com 137 mm de altura, didmetro externo de 50 mm representando uma
face anular de injecdo de ar, e a injecdo de combustivel ocorre em uma face circular com 4,8
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mm de didmetro no eixo de simetria. A geometria construida no Software Ansys ICEM CFD é
apresentada na Figura 5.1.

Vista Frontal
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Figura 5.1 — Geometria da Camara.

Tratando-se de um problema axisimétrico, o dominio computacional foi reduzido a uma
seccao de 10 graus. A malha foi gerada empregando elementos hexaédricos de forma
estruturada com maior refinamento na regido central préxima a entrada dos fluindo, onde se
encontram os maiores gradientes, sendo expandida em direcdo as paredes e a saida dos
gases, conforme Figura 5.2. Essa estratégia reduz consideravelmente o tempo computacional.
Diversos autores [Zhang el al, 2008; Wang et al, 2011] tém trabalhado com este padréo de
malha.

I W 1T ' ' [ X
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Figura 5.2 — Detalhe de malha grosseira do dominio computacional.
5.2. CONDICOES DE CONTORNO

As condi¢bes de contorno do problema foram baseadas do trabalho experimental
realizado por Nunes, 2012. Trata-se uma combustdo sem pré-mistura entre reagente e
comburente, onde os fluidos séo injetados paralelamente ao eixo de simetria com velocidade
constante a uma temperatura de 300K. O combustivel € composto por 100% de metano,
enquanto o ar € composto por 23,2% de oxigénio e 76.8% de nitrogénio (em base massica).
Para a parede, foi considerada adiabatica com condicdo de escorregamento livre. Na saida
considerou-se que os gradientes (na direcdo normal dos volumes de controle) de todas as
variaveis do fluido s&o nulos.



6. RESULTADOS E DISCUSSOES

Para o estudo em questdo, foram simuladas trés condi¢cdes de comprimento de chama
visando comparar com dados experimentais, obtidos para as vazdes de 0,1 NLPM, 0,2 NLPM e
0,3 NLPM. Estes valores, pela geometria em questdo e pela lei dos gases perfeitos a 300K
equivalem respectivamente: 0,10053 m/s, 0,20107 m/s e 0,30161 m/s. Resultados obtidos e
analises criticas sdo apresentados a seguir.

6.1. ESTUDO DA MALHA

Realizou-se um estudo da qualidade da malha para a situagdo mais critica da
simulacdo: maior velocidade de escoamento: Observa-se que o resultado tende a convergir
com o aumento do nimero de elementos (Figura 6.1 e Figura 6.2), onde a temperatura maxima
permaneceu em 2242K.
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Figura 6.1 — Perfil de temperaturas: (a) Longitudinal; (b) Radial, a 0,01m de altura.
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Figura 6.2 — Fragbes massicas maximas: (a) Didxido de carbono; (b) Monéxido de carbono.

Durante a realizacdo do estudo, o tempo computacional passou de apenas algumas
horas (malha mais grosseira) para dias (malha mais refinada). Entende-se que este grande
aumento esteja relacionado a extrapolacao da memoéria reservada para o ISAT, de forma que
software passe automaticamente a realizar integracdes diretas para as espécies quimicas.
Utilizou-se a malha de 36192 volumes para as posteriores simulagbes por apresentar uma
relacdo de precisdo e tempo computacional mais viavel. A malha utilizada é considerada
suficiente para a obtencéo de bons resultados para o comprimento de chama.



6.2. PERFIL DE TEMPERATURAS

As simulacbes para diferentes vazbes geraram como resultados os campos de
temperaturas representados na Figura 6.3. E visivel que com o aumento da vazdo além de
alterar o comprimento, também ha um estreitamento da chama, bem como seu afastamento em
relacdo a regido de entrada do combustivel. Nota-se uma dissipa¢éo de calor junto ao eixo de
simetria na parte interior da chama, formando uma descontinuidade no perfil eliptico da
temperatura maxima, ndo condizente com a estrutura esperada para uma chama difusiva para
as vazoes de 0,2 NLPM e 0,3 NLPM.

0.090 (m)

Temperatura
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- 7.020e+002
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3.000e+002
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Figura 6.3 — Campo de temperaturas para: (a) 0,1 NLPM; (b) 0,2 NLPM; (c) 0,3 NLPM.

0.045
0.067

0.0225

Para uma comparacdo qualitativa usou-se os resultados de Verhoeven et al, 2011.
Esses autores estudaram uma chama difusiva laminar de metano/ar (metano diluido com 45%
vol. de N2) com vazado de 0,3 NLPM em um queimador com diametro de injetor de 12 mm.
Apesar de se tratar de combustivel e queimador diferentes, esses resultados podem ser
usados para comparacdes qualitativas. Assim, os resultados de temperatura obtidos por
Verhoeven et al, 2011 e pelo presente trabalho s&o mostrado na Figura 6.4. A legenda
identifica os perfis de temperatura do presente trabalho pelo nome Presente, e dois casos
estudados pelo autor: FC considerando cinética quimica detalhada pelo método convencional,
e FGM representando cinética quimica detalhada pelo método FGM (flamelet generated
manifold).
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Figura 6.4 — Perfil de temperatura para o presente trabalho (Presente), e para o trabalho de
Verhoeven et al 2011 (FC para cinética quimica detalhada, e FGM para flamelet generated
manifold) : (a) Linha central; (b) Direcao radial, a 0,01 m da entrada; (c) Direcéo radial, a 0,04 m
da entrada; (d) Direcao radial, a 0,08 m da entrada.

Na Figura 6.4, observa-se uma concordancia qualitativa entre os casos indicados. O
perfil de temperaturas na linha de centro encontrado neste trabalho apresenta um
comportamento bastante proximo aqueles de Verhoeven et al, 2011, revelando variagfes para
valores acima de 1750K. No entanto, pouca diferenca € visivel para temperatura maxima e a
posicdo em que ela se encontra. Nos perfis radiais o deslocamento das curvas de temperatura
entre os trabalhos, representando um estreitamento da chama, é justificado pelo raio da regiao
de injecdo de combustivel: 0,0024m de conforme Nunes, 2012, para 0,006m em Verhoeven et
al, 2011.

6.3. CONCENTRACAO DAS ESPECIES QUIMICAS

A Figura 6.5 mostra os perfis radiais das concentracdes das espécies quimicas nas
alturas de 0,01, 0,04 e 0,08m a partir da regido de injecdo do combustivel a uma vazéo de 0,3
NLPM. A concentracdo de combustivel no eixo de simetria juntamente & regido de injecéo
apresenta seus valores maximos, e tende a diminuir no sentido radial até a frente de chama
onde é consumido. Ja& o oxidante apresenta valores maximos junto as bordas externas do
dominio, mas também cai em direcdo a chama. A superficie da chama se localiza no ponto de
interseccado entre as curvas de concentracdo de metano e ar, onde por sua vez, ha as fragbes
massicas maximas dos produtos. Ao contrario das simplificacfes analiticas, as diferencas de
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posicionamento dos maximos valores de concentracdo de cada produto da combustao indicam
uma regido de reacdo com espessura finita.
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Figura 6.5 — Perfil radial das frages massicas das espécies quimicas: (a) Reagentes na altura
de 0,01m; (b) Produtos na altura de 0,1m; (c) Reagentes na altura de 0,04m; (d) Produtos na
altura de 0,04m; (e) Reagentes e produtos na altura de 0,08m.

Uma observacdo interessante na Figura 6.5 (a) € a presenca de uma parcela de
oxidante junto ao comburente. Suple-se que este evento ocorra devido ao afastamento da
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chama em relacdo a superficie de injecdo permitindo a penetracdo de ar pela base da chama,
como também pode ser visto em Walsh et al, 2000.

A forma ndo esperada de algumas curvas, visivel principalmente na Figura 6.5 (b) e (e),
junto a linha central € uma importante pista de que o sistema ndo esta totalmente estabilizado
sob o ponto de vista computacional.

Os campos de concentragdo obtidos para as espécies quimicas sao mostrados no
Apéndice | para uma secado transversal de todo o dominio computacional. As espécies
gquimicas sao representadas de acordo com as trés vazdes abordadas neste trabalho.

6.4. COMPRIMENTO DE CHAMA

Para determinar o comprimento de chama pode-se usar como critério o valor maximo
na linha de centro de algumas varidveis do problema. Como exemplo, os perfis de
temperaturas, fragcbes massicas de CO, e taxas de formacdo de CO, no eixo de simetria do
dominio computacional sdo mostrados na Figura 6.6 para as trés vazdes estudadas.
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Figura 6.6 — Perfis no eixo de simetria: (a) Temperatura; (b) Fracdo massica de CO,; (c) Taxa
de formacéo de CO,. Para vazdes de 0,1 NLPM, 0,2 NLPM e 0,3 NLPM
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A partir da avaliacdo dos perfis de temperatura, fracdo massica de CO, e taxa de
reacdo de CO, determinou-se o comprimento de chama, cujos valores sdo mostrados na
Tabela 6.1, para cada uma das vazdes de combustivel propostas. A Figura 6.7 mostra a
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comparacdo desses valores com outros trabalhos analiticos e experimentais encontrados na
literatura.

Tabela 6.1 — Comprimento de chama para Temperatura e concentracao de CO,.

Vazao Ls [m] Ly [m] Lt [m]
[NLPM] para Tmax | Para Ycoz max | Para Rcoz.
0.1 0.028 0.023 0.024
0.2 0.058 0.045 0.054
0.3 0.090 0.065 0.082

Observando estes dados fica claro que para uma andlise considerando apenas as
temperaturas, a chama se estenderia a valores acima daqueles calculados pela teoria de
Burcke-Shumann. 1928, e medidos por Nunes, 2012. De modo contrario, a concentracdo de
diéxido de carbono prevé com exatiddo aqueles obtidos por Rope, 1977a e 1977b, para a
frente de chama. As taxas de formacdo de CO, indicam valores intermediarios pouco acima
daqgueles de Burcke-Shumann, 1928.

Os resultados computacionais apresentaram boa concordancia as demais curvas para a
de vazao de 0,1 SLPM. Os valores encontrados para os trés critérios propostos sao préximos
daqueles obtidos por Blanke, 2007, e por Rope, 1977a e 1977b. Para vazbes maiores 0s
tamanhos das chamas apresentam divergéncias importantes

A condicdo anormal do campo de temperatura da chama para as maiores vazoes,
conforme Figura 6.4 (b) e (c), pode ser a principal causadora das divergéncias para
comprimento de chama entre os trés critérios citados. As divergéncias também podem estar
associadas as consideragdes adotadas nas simulagbes e a cinética quimica global utilizada.
Assim, se faz necessario um trabalho investigativo mais refinado sob este aspecto.
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Figura 6.7 - Comprimentos de chama visivel para metano a pressao atmosférica adaptada de
[Nunes, 2012].
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7. CONCLUSOES

Este trabalho apresentou a simulagdo numérica da combustdo de metano e ar para uma
chama laminar difusa do tipo jato empregando cinética global de dois passos no software
Ansys FLUENT.

Os resultados do campo de temperaturas e comprimento de chama, principalmente
para a menor vazao estudada, sdo condizentes com o trabalho de outros autores. As analises
gualitativas revelaram que os comportamentos dos perfis das espécies quimicas foram
condizentes com as caracteristicas deste tipo de chama (Turns, 2000). A discrepancia no
comprimento de chama entre as trés variaveis consideradas pode estar relacionada a anomalia
apresentada no campo de temperaturas para as maiores vazfes, bem como pode estar
associada a penetracdo de oxigénio da base da chama. Isso indica que um estudo mais
refinado sobre este comportamento seja realizado.

Avaliando os dados de comprimento de chama fica claro que uma metodologia a qual
envolve apenas a consideragdo da posi¢do da temperatura maxima para uma cinética quimica
global genérica ndo seria totalmente valida. Apesar de fornecer uma boa aproximagao para
baixas vazdes, tende a superestimar tal comprimento com o aumento da vazado. Assim,
andlises nas quais também se considera a concentragdo do produto de maior participagdo no
balangco de massas e suas taxas de formacédo sdo mais adequadas para se determinar a regido
aproximada da frente de chama. Ressalta-se, no entanto, que ha indicativos fortes de que a
solucdo obtida ainda ndo representa uma solugdo adequadamente convergida o que impede
conclusodes definitivas.

Para dar continuidade a essa linha de pesquisa sugere-se algumas melhorias passiveis
de serem realizadas. Conforme Ellsey et al, 1990, um ajuste da entalpia seria uma alternativa a
ser avaliada para o controle das temperaturas da chama. Isso pode exigir um ajuste simultaneo
do mecanismo de reacgédo, o que pode ser feito no software CHEMKIN. A utilizacdo de modelos
mais robustos para a difusdo de massa, a consideracdo da formacdo de fuligem e da
transferéncia de calor por radiagdo sdo caminhos naturais a serem seguidos.
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APENDICE | - CAMPO DE CONCENTRACOES DAS ESPECIES QUIMICAS.

Abaixo segurem os resultados obtidos para os campos das concentracdes das espécies
quimicas. Da esquerda para a direita, respectivamente, sdo mostradas as solu¢des para as
vazdes de 0,01 SLPM, 0,02 SLPM e 0,03SLPM. Por se tratar de gés inerte, o nitrogénio nao &
representado. As imagens foram obtidas do software Ansys CFD-POST.
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Figura 1 — Fracdes massicas de metano.
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Figura 2 — FracGes massicas de oxigénio.

3.569e-002
1.785e-002
0.000e+000




Co2.Mass Fraction
Mass Fraction_CO2

Co2.Mass Fraction
Mass Fraction_CO2

Co2.Mass Fraction

Mass Fraction_C0O2

1.501e-001 1.504e-001 1.509e-001
1.385e-001 1.388e-001 1.393e-001
r 1.270e-001 r 1.272e-001 r 1.277e-001
F 1.155e-001 F1.157e-001 F 1.161e-001
r 1.039e-001 r 1.041e-001 r 1.045e-001
F 9.236e-002 F 9.254e-002 F9.287e-002
I 8.082e-002 I 8.097e-002 [ 8.126e-002
r 6.927e-002 I 6.940e-002 r 6.965e-002
F 5.773e-002 I 5.783e-002 I 5.804e-002
I 4.618e-002 I 4.627e-002 I 4.643e-002
F 3.464e-002 F 3.470e-002 F 3.483e-002
2.309e-002 2.313e-002 2.322e-002
1.155e-002 1.157e-002 1.161e-002
0.000e+000 0.000e+000 0.000e+000

Figura 3 — Fracdes massicas de diéxido de carbono.
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Figura 4 — Fracdes massicas de monoxido de carbono.
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Figura 5 — FracOes massicas de vapor de agua.




