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RESUMO

Este trabalho analisa numericamente a transferéncia de calor radiativa em uma chama
turbulenta de metano-ar. Sdo resolvidas equacdes de conservacdo de massa, quantidade de
movimento, energia, espécies quimicas gasosas e fuligem, e varidncia da flutuacdo de
temperatura em coordenadas cilindricas axissimétricas. O modelo de combustido é o Eddy
Break-Up — Arrhenius, com reacdo de combustido em duas etapas. O modelo de turbuléncia é
0 k—¢& padrio. A modelagem das interacdes turbuléncia-radiacio (TRI- do inglés:
Turbulence-Radiation Interactions) considera a “correlacdo combinada entre coeficiente de
absorcdo e temperatura” e a “autocorrelagdo de temperatura”. O termo fonte de calor radiativo
€ calculado com o método de ordenadas discretas, considerando os modelos de gés cinza (GC)
e da soma-ponderada-de-gases-cinza (WSGG - do inglés: weighted-sum-of-gray-gases) com
correlacdes classicas e recentes. O modelo linha-por-linha, considerado benchmark, também é
empregado no cdlculo daquele termo fonte, porém em célculos desacoplados entre radiacio e
dinimica de fluidos computacional (CFD - do inglés: Computational Fluid Dynamics), com o
objetivo de avaliar os modelos WSGG e GC. Primeiramente, estudou-se o efeito da radiagdo
térmica dos gases H,O e CO, através dos modelos GC e WSGG, em calculos acoplados
radia¢do-CFD. Os resultados mostraram que os campos de temperatura e do termo fonte de
calor radiativo, a transferéncia de calor para a parede da camara e a fragdo radiativa, foram
sensiveis aos diferentes modelos, enquanto o efeito sobre as concentragdes das espécies foi de
menor relevincia para o modelo de combustio considerado. Os resultados obtidos com o
modelo WSGG mais recente ficaram mais proximos dos dados experimentais da literatura,
enquanto que a consideracdo das interagdes TRI melhorou esta concordancia. As principais
contribuicdes das interagdes TRI foram sobre a temperatura maxima e a fra¢do radiativa,
concordando com resultados da literatura. Os efeitos radiativos da fuligem juntamente com os
gases também foram estudados, sendo importantes sobre o termo fonte de calor radiativo
somente na regido onde a fuligem estava presente (aumento de 30%). O fluxo de calor
radiativo sobre a parede radial da cdmara aumentou 25% na regido de maior concentragdo de
fuligem. A contribui¢@o dos gases para a transferéncia radiativa foi de 92% e a da fuligem foi
de 8%. Ao comparar os resultados dos modelos WSGG e GC com a solugdo benchmark,
considerando o meio composto por gases, 0 modelo WSGG mais recente foi o que apresentou
os melhores resultados (erro maximo 22,49%, médio 4,72%), enquanto ao considerar o meio

composto por gases e fuligem, os erros foram menores (mdximo 11,07%, médio 2,95%).

Palavras-chave: Radiacdo, Modelos espectrais, Interagdes Turbuléncia-Radia¢do, Combustao.
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ABSTRACT

This work analyses numerically the thermal radiation heat transfer on a methane-air turbulent
non-premixed flame. Conservation equations for mass, momentum, gaseous chemical species
and soot, energy, and temperature variance, are solved in axisymmetric coordinates. The
combustion model is Eddy Break-Up — Arrhenius, with two steps for the combustion reaction.
Turbulence is modeled by standard k—& model. Consideration of TRI (Turbulence-Radiation
Interactions) effects is made through a methodology that considers both cross-correlation
between absorption coefficient and temperature and temperature self-correlation. The
radiative heat source term is calculated with the discrete ordinates method, considering the
gray gas model (GG) and the weighted-sum-of-gray-gases model (WSGG) based on classical
and recent correlations. The benchmark solution obtained by the line-by-line model is also
employed to calculate that source term, but in decoupled radiation-CFD (Computational Fluid
Dynamics) calculations, with the objective of evaluating WSGG and GG models. Firstly, it
was studied the effects of thermal radiation from the gases H,O and CO, employing GG and
WSGG models, and then the influence of TRI was also studied, both in coupled radiation-
CFD calculations. Results pointed that temperature and radiative heat source fields, as well as
wall heat transfer rates and radiative fraction, were significantly affected by thermal radiation,
as well as by the different models and by TRI, while the influence on species concentrations
was minor, for the combustion model employed. Numerical results obtained considering the
recent WSGG model correlations were closer to experimental data from literature, and
consideration of TRI into calculations improved that agreement. The main TRI contributions
were the decrease on flame peak temperature and the increase on radiative fraction, in
agreement with literature data. Radiative effects of the mixture of soot and gases were also
studied, showing to be important for the radiative heat source only in the region with presence
of soot (increase of 30%). Radiative heat flux on chamber wall increased 25% locally in the
region with the highest soot concentration. Contribution of gases and soot for the net radiative
transfer was 92% and 8%. Comparing the results obtained with WSGG and GG models with
the benchmark solution in decoupled radiation-CFD calculations, considering the media
composed by CO; and H,0, the recent WSGG reached the best results (maximum error of
22.49%, average error of 4.72%), while considering the media composed by gases and soot,

errors were reduced (maximum of 11.07% and average of 2.95%).

Keywords: Radiation, Spectral models, Turbulence-Radiation Interactions, Combustion.
v



1

2

INDICE

INTRODUCAO

L1 MOUVAGAD eeeiieiieiiieiee sttt ettt ettt st st et et e st st et e bt et e
1.2 Revisao bIblOGIrafica  ....ooccoeiiiiiieieiee e
1.3 Contribui¢d0o do trabalho  .....cocoiiiiiiiiiiii e
1.4 Organizaclo dO LEXE0  .ioceeevieeiiiiriiriieieenit ettt ettt ettt st e bt

EQUACOES GOVERNANTES DO PROCESSO DE COMBUSTAO

TURBULENTA DE GASES
2.1 Equacdo da conservagao de mMassa  .c..ccocceerierieniienieeeent et
2.2 Equacdo da conservagdo de quantidade de movimento  .......cccccceceeeierieenneennen.
2.3 Turbuléncia: modelagem e fungdes de parede  .......ccccoooeeiiiiieiieiiieneeeeene
2.3.1 MOAEIO K-E oo
2.3.2  Fungdes de parede  ....occoocieiieiie e e
2.4 Equacdo da conservagdo da massa das espécies quimicas ........cccccevceerveerneennen.
2.4.1  Formacdo e oxidacdo de fuligem ........cccoooiviiiiiniiii e
2.5 Equacdo da conservagao de eNnergia ........cecceerveereieriieeniienie et
RADIACAO TERMICA
3.1 COTPO NEEIO ettt ettt ettt et et sttt eeabe e st eeeeatee st e e sabeeebeean
3.2  Intensidade de radiaglo  .....ccocceeiiiiiiiie e e
3.3 Intensidade de radiacio em meios participantes ........ccocceeveereenienienueenieenieens

34

3.5
3.6

3.3.1  Atenuacdo da intensidade de radia¢do devido & absorcdo e ao

eSPAhAMENTO ..couveiiiiiiiiiiiice s

3.3.2  Aumento da intensidade de radiagcdo devido a emissdo  .........

3.3.3  Aumento da intensidade de radiag¢do devido ao espalhamento

3.3.4  Equagdo de transferéncia radiativa  ......ccocceeviieniiiiieeeeeee,
Modelos espectrais do coeficiente de absor¢do dos gases — .......c.cc..c.....
34.1  Modelo linha-por-linha ...
3.4.2  Modelo da soma-ponderada-de-gases-cinza ..........ccccceeveeeneene
343  Modelo de gAS CINZA ..cceeveeueeeeiieeiieeecie ettt ive e
Radiacfo da fuligem  ......ccoooieeiiie e
Interagdes Turbuléncia-Radiag@o  ........ccccooceevciiniiinninniiniciicecceeee,

vi

12
15

17
22
22
23
24
25
26
29
33
35
36
37
39

40
44
46
48
49
55
58
60
62
65



4 METODOS NUMERICOS DE SOLUCAO DAS EQUACOES GOVERNANTES ... 78

4.1  Método de volumes fINILOS  ..oc.eeveiiirieriiniieieeiee ettt 78

4.2 Meétodos de solugdo da equacio de transferéncia radiativa  ........cccceeveeereeeene 84
4.2.1  Método de ordenadas diSCTEtaS  .....ccccerveervierrienienieeiceieceeeeeeee 85

4.2.2  Outros métodos de solugdo da ETR  ...cccccoooiiiiiiiiiieec 92

4.2.2.1 Meétodo de harmonicas esféricas — Aproximacdes P-N ... 92

4.2.2.2 MEtodo das Zonas  ...ooccceeeeiiiiiieieeect e 92

4.2.2.3 Meétodo de Transferéncia Discreta de Radiacdo  ................ 93

4.2.2.4 Método de Monte Carlo  .....cccoocveieriininiiiiniececeeece 93

4.3 Detalhes da implementagao  .....c..cceceerierieriieinienie ettt 94

5 VERIFICACAO E VALIDACAO 97
5.1 O problema abordado  .....cc.ccooveriiiniiiie e 97

5.2 Condigdes de CONLOINO  .eovueiruiiriieiieiienteeteet ettt ettt et e e sbae e 99

5.3 Propriedades termofiSiCas  ....cccoooiieiieriiiiieeie e e 101

5.4 Estudo de convergéncia de malha  .......ccoooiiiiiiiinie e 103

5.5 Verificac@o do balango de energia na camara — .......ccccoeeeeeiieieesienieeee e 107

5.6 Influéncia de variacdes nas condi¢des turbulentas de entrada  ..........cceeeeennee.e. 108

5.7 Verificacdo da importancia das for¢as de empuxo  ....coccceeceeiierieeieenieie e 110

5.8 Comparagdo com resultados da literatura  ......c..cceceeveeeieeneenieniennenneenee e 110

6 RESULTADOS 114

6.1 Comparacio de diferentes modelos WSGG e GC para o cdlculo da radiacio
TEIMNICA oottt ettt ettt et sttt et et sa st sb e et et sae e et 114
6.1.1 Avaliagio dos modelos WSGG e GC em geometria cilindrica

axissimétrica aplicados em meio participante nao-isotérmico composto

por H,O e CO,: comparacdo com resultados benchmark LBL  .............. 125
6.2  Avaliacdo da influéncia das Interagdes Turbuléncia-Radiacdo — .......ccccoeceeneee 129
6.3 Contribui¢do da fuligem para a transferéncia de calor radiativa  ........cccccne. 141

6.3.1 Avaliacdo do modelo WSGG em geometria cilindrica axissimétrica

aplicado em meio participante ndo-isotérmico composto por H,0O, CO,

e fuligem: comparagdo com resultados benchmark LBL  ....................... 150

7 CONCLUSOES 155
7.1  Sugestdes de trabalhos fUtUr0S — .....cooeeriiiriiiriiiieiie e 158
REFERENCIAS BIBLIOGRAFICAS 160

vii



Figura 2.1

Figura 3.1

Figura 3.2

Figura 3.3

Figura 3.4

Figura 3.5

Figura 3.6

Figura 3.7

Figura 4.1

Figura 4.2

Figura 4.3

Figura 5.1

Figura 5.2

Figura 5.3
Figura 5.4

LISTA DE FIGURAS

Predicoes (linhas sélidas) e medicdes (simbolos) de perfis de
concentragdes de fuligem usando diferentes modelos de formacdo de
fuligem: (i) Khan e Greeves, 1974, (ii) Stewart et al., 1991, e (iii)
Fairweather et al., 1992 [Coelho e Carvalho, 1995] ..........cccceevinnnnnn.
Intensidade de radiag@o a partir de uma fonte em dA; que incide em
uma drea dA; [Siegel e Howell, 2002] ......ccceevvieeriiiinieeiieeeiee e,
Variacdo do fluxo de energia com a distincia da fonte (adaptado de
Siegel @ HOWell, 2002) ...cooouviireiieeiieeieeeieeeite et
Intensidade incidente normalmente sobre um elemento de volume de
espessura dS que absorve e espalha [Siegel e Howell, 2002] ................
Geometria utilizada para deducio do aumento de intensidade de
radiacdo devido a emissdo em um meio participante (adaptado de
Siegel € Howell, 2002) ...cooouvierciieeiiieeieerieeeiie et
Espalhamento de intensidade de radiacdo incidente dentro do angulo

solido dw; para a direcdo (8, ¢ ) (adaptado de Siegel e Howell, 2002)

Espalhamento de energia para dentro da direcdo S [Siegel e Howell,

Espectro do coeficiente de absorcio de H,O para T = 2000 K e
przo = 0,1 atm (adaptado de Mossi et al., 2012) .....ccooirviiiiieiieieenne
Volume de controle genérico e seus vizinhos para situagdo
DIdIMENSIONAL .....eeiiiiiieiieie et
Sistemas espacial e direcional de coordenadas para geometria
cilindrica (adaptado de Menart, 2000) ........ccocceeviiriiiiiniieniinienieeienne

Volume de controle e cossenos diretores para os cdlculos DOM
(adaptado de Kaplan et al., 1994) .......cocciiiininiiiieeeee

Representagdo esquemadtica da cAmara de combustdo em estudo ...........
Malha com 48x140 volumes utilizada nos calculos ........c..ccoceeveennnenne.

Perfis de temperatura na linha de centro da cAmara de combustio .........
Perfis de fracdes mdssicas de CHy na linha de centro da camara de

120301010 1] 7 1 TR ORPRPRP

31

38

39

41

45

46

47

50

79

&9

90

98

106
112



Figura 5.5

Figura 5.6

Figura 5.7

Figura 6.1

Figura 6.2

Figura 6.3

Figura 6.4

Figura 6.5

Figura 6.6

Figura 6.7

Figura 6.8

Perfis de fragdes madssicas de CO, na linha de centro da camara de
COMDBUSEAO ..evvieirieiiieieeietet ettt et et et sreesree s eane s
Perfis de fragdes madssicas de O, na linha de centro da cimara de
COMDBUSEAD ..eevvieirieniieitirtter et et ettt et s sene e e
Perfis de fracdes mdssicas de CO na linha de centro da cdmara de
COMDBUSEAO ..evvieirieiiieiieittrt ettt et et sreesree e eane s
Campos de temperatura: (a) sem radiacdo; (b) radiagcdo calculada com
modelo WSGG de Smith et al.,, 1982; (c) radiacdo calculada com
modelo WSGG de Dorigon et al., 2013; (d) radiacdo calculada com
modelo GC de Cassol et al., 2014. Campos de termo fonte de calor
radiativo: (e) radiagdo calculada com modelo WSGG de Smith et al.,
1982; (f) radia¢do calculada com modelo WSGG de Dorigon et al.,
2013; (g) radiacdo calculada com modelo GC de Cassol et al., 2014 .....
Perfis axiais de temperatura e de fragdes molares de CHy, CO,, H,0,
0O, e de CO ao longo da linha de centro da cAmara ...........ccceceeeeeennennne.
Perfis radiais de temperatura e de fragdes molares de O,, CO,, e de
H,0 na posigao axial z=0,312 M ..ccccceeiiriiiniieieeeeeeeeeeee e
Perfis radiais de temperatura e de fragdes molares de O,, CO,, e de
H,0 na posigdo axial z=0,912 M .....ccoeciriiiiiiiir e,
Perfis radiais de temperatura e de fragdes molares de O,, CO,, e de
H,0 na posig@o axial 2= 1,312 M ..ccccoeiiriiiiieieieee e
Distribui¢des das fracdes molares das espécies quimicas: (a) H,O, (b)
COy; (c) razdo entre as fracdes molares de H,O e de CO,; ...................
Perfis axiais do termo fonte de calor radiativo ao longo da linha de
centro da camara obtidos empregando os modelos (a) WSGG Smith et
al., 1982, (b) WSGG Dorigon et al., 2013, e (c) GC Cassol et al., 2014,
ambos considerando e desprezando a ndo-homogeneidade das
concentragdes de H,O e CO; no célculo da radiago térmica .................
Perfis do termo fonte radiativo calculados com os modelos LBL,

WSGG e GC na direcdo axial e radial .........cccoeeeeiieiiiniiniieeie e

1X

112

113

113

116

118

119

119

120

122

124



Figura 6.9

Figura 6.10

Figura 6.11

Figura 6.12

Figura 6.13

Figura 6.14

Figura 6.15

Figura 6.16

Figura 6.17

Figura 6.18

Comparacdo entre os resultados obtidos para o campo do termo fonte
radiativo: (a) termo fonte radiativo obtido com o modelo LBL, (b) erro
relativo% entre o termo fonte radiativo obtido com o modelo LBL e o
modelo WSGG de Smith et al., 1982, (c) erro relativo% entre o termo
fonte radiativo obtido com o modelo LBL e o modelo WSGG de
Dorigon et al., 2013, (d) erro relativo% entre o termo fonte radiativo
obtido com o modelo LBL e o modelo GC de Cassol et al., 2014 ..........
Campos de temperatura: (a) sem radiagdo; (b) radia¢do calculada sem

TRI; (c) radiacdo calculada com TRI; (d) flutuacdes de temperatura,

\/TT2 . Campos de termo fonte radiativo: (e) radiacdo calculada sem
TRI; (f) radiacdo calculada com TRI; (g) desvio relativo percentual
entre (e) e (), calculado com a EQ. (6.2) ..eeeveiiieiieiiiieieieieeie e,
Perfis axiais do termo fonte de calor radiativo ao longo da linha de
CENITO dA CAMATA ....eeiuiiiiiieiieniieeite ettt ettt ettt st et et e seeeneens

Perfis de temperatura ao longo das dire¢Oes axial e radial: temperatura

média (7 ) e somatdrio da temperatura média com o valor rms da

flutuagio de temperatura (7_"+\/T—'2 ) ettt
Perfis axiais de temperatura e de fragdes molares de CHy, CO,, H,O,
0, e de CO ao longo da linha de centro da cAmara ...........ccceceeeeeeeenneen.
Perfis radiais de temperatura e de fracdes molares de O,, CO,, e de
H,0 na posigdo axial 2 =0,312 M ....ccoeiiiiiiiiiiiieiee e

Perfis radiais de temperatura e de fragdes molares de O,, CO,, e de
H,0 na posigdo axial z2=0,912 M .....ccooiiriiiiiieieeeeeeeee
Perfis radiais de temperatura e de fragdes molares de O,, CO,, e de
H,0 na posigao axial z=1,312 M ..cccccooviriiiniiniiiiiceececeee
Campos de energia cinética turbulenta para os diferentes cendrios
radiativos: (a) sem radiacdo; (b) radiacdo calculada sem TRI; (c)

radiagdo calculada com TRI .........ccociiiiiiiiiiiiiiiiccceee,

Campos do valor rms das flutuacdes de temperatura, VI'> , para os
diferentes cenarios radiativos: (a) sem radiagdo; (b) radiacdo calculada

sem TRI; (c) radiacdo calculada com TRI .......cccooeviiviiiiiiiiiiniiiiiieee,

127

130

132

133

134

135

136

136

140



Figura 6.19

Figura 6.20

Figura 6.21

Figura 6.22

Figura 6.23

Figura 6.24
Figura 6.25

Figura 6.26

Termo fonte de calor radiativo: (a) com radiacdo somente dos gases,
(b) com radiagdo da fuligem e dos gases, (c) desvio relativo entre (a) e
(b) calculado pela EqQ. (6.3) -.eeeeieiieieiee e

Campos de fracdes molares de H,O e de CO,, e campo de fracdo
volumétrica de fuligem, obtidos com o terceiro cendrio radiativo ..........
Perfis de fragdo volumétrica de fuligem na dire¢fo axial na linha de
centro da cdmara e na direcdo radial na posi¢do axial z = 1,4 m,
correspondente ao ponto de mdxima concentragdo de fuligem ...............
Campos de temperatura: (a) sem radiacdo; (b) radiagdo calculada
somente com os gases; (c) radiacdo calculada com gases e fuligem .......
Perfis de temperatura na dire¢do axial ao longo da linha de centro da
camara e na direcdo radial nas diferentes posi¢des axiais .........cccceevveenee.
Fluxo de calor radiativo sobre a parede radial da camara de combustao

Perfis do termo fonte radiativo calculados com os modelos LBL e

Comparacdo entre os resultados obtidos para o campo do termo fonte
radiativo: (a) termo fonte radiativo obtido com o modelo LBL, (b) erro
relativo percentual entre o termo fonte radiativo obtido com o modelo

LBL € 0 MOAEIOo WSGG ...

X1

142

144

144

145

146
149

151



Tabela 3.1
Tabela 3.2

Tabela 3.3

Tabela 3.4
Tabela 4.1

Tabela 4.2

Tabela 5.1

Tabela 5.2

Tabela 5.3

Tabela 5.4

Tabela 5.5

Tabela 5.6

Tabela 5.7

Tabela 6.1

LISTA DE TABELAS

Coeficientes do modelo WSGG para ppzo/pcoz = 2 [Smith et al., 1982]
Coeficientes do modelo WSGG para pgro/pco, = 2 [Dorigon et al.,

Coeficientes polinomiais para o cdlculo do coeficiente de absorgdo
para o modelo GC [Cassol et al., 2014] ....ccceeeiiereiiiiriiiieieeeie e,
Coeficientes do modelo WSGG para fuligem [Cassol, 2013] .................

Identificacdo da varidvel genérica, ¢, coeficiente difusivo, I'y, e termos

fontes, y, das equagdes de conservacdo que modelam o processo de
COMDbUSLAO tUIDUIENLA .....eevvieiiieiiiiiieierceceeeee et
Cossenos diretores para a aproximagdo Sg para geometria
bidimensional .........ccccoeriiriiriiiiinieie e
Entalpia molar de formacdo padrio a 298,15 K e 1 atm [Turns, 2000] ..
Parametros de cada reacdo para cdlculo da taxa pelo modelo de

Arrhenius [Turns, 2000; Nieckele et al., 2001; Silva, 2005; Silva et al.,

Fracdo radiativa, temperatura maxima e fracdes molares maximas de
CO; e H,O para diferentes malhas ..........ccceeveieiiiiiniiinniieniiecee e,
Indice de convergéncia de malha para as varidveis: fracio radiativa,
temperatura mixima e fragdes molares maximas de CO; e H,O ............
Andlise do balango de energia na cAmara de combustao ...........ccccceeueene
Efeito da variagdo das condi¢des de contorno na entrada da camara
(intensidade de turbuléncia nas correntes de ar e de combustivel) sobre
as variaveis-chave da simulacao: fiua, Tinaxs XCO2max © XH20,max «+-eveeeeeeeves
Efeito da variagdo das condi¢des de contorno na entrada da camara
(comprimento caracteristico da escala de turbuléncia nas correntes de
ar e de combustivel) sobre as varidveis-chave da simulacao: fius, Tomax
XCO2,max © XH2O,max «++evveeereereesentetettetetiniiitiitiieiieeitetietetteteeteteensetenseresesnsnnnns
Temperatura méaxima na chama para os quatro cendrios radiativos

ESTUAAAOS ..ot e ettt e e e e e e e eeeaaeeeeeeeeeerananans

Xii

59

60

61
65

80

88

102

102

103

105

107

109

109



Tabela 6.2

Tabela 6.3

Tabela 6.4

Tabela 6.5

Tabela 6.6

Tabela 6.7

Tabela 6.8

Tabela 6.9

Tabela 6.10

Tabela 6.11

Tabela 6.12

Tabela 6.13

Tabela 6.14

Desvios percentuais médios entre os resultados numéricos de
temperatura e os dados experimentais de Garréton e Simonin, 1994,
para os quatro cendrios radiativos estudados ..........ccceeeeeeriierieenienienieane
Taxa de transferéncia de calor na parede cilindrica da camara de
combustio para os quatro cendrios radiativos estudados ...........c...c......
Predi¢des da taxa liquida de transferéncia radiativa e da fracdo
TAIALIVA ..eeiiiiiiieititeet ettt ettt ettt st et e et et e

Temperatura mixima e fracdo radiativa para os casos considerando e
desprezando a nao-homogeneidade das concentracdes de H,O e CO,
NO cAlculo da radiagdo .....cceevvierriiiniiiieee e

Erros maximos e médios do termo fonte radiativo para cada modelo
em relacdo ao resultado benchmark (LBL) ......coccoviiniiniiniiiiiiiiene,
Temperatura maxima na chama para os trés cendrios radiativos
ESTUAAAOS ..ttt e e

Desvios percentuais médios entre os resultados numéricos de
temperatura e os dados experimentais de Garréton e Simonin, 1994,
para os trés cendrios radiativos estudados .......c..ccoeceeriiniiniieeieeieee
Taxa de transferéncia de calor na parede cilindrica da cimara de
combustio para os trés cendrios radiativos estudados .........ccceveeeeernnen.
Predi¢des da taxa liquida de transferéncia radiativa e da fracdo
TAAIALIVA .ottt et s
Temperatura maxima na chama para os trés cendrios radiativos
ESTUAAAOS ...vveeirieiieieertteeee e e e
Taxa de transferéncia de calor na parede cilindrica da camara de
combustio para os trés cendrios radiativos estudados ..........cccceeceeeeenee.
Predi¢des da taxa liquida de transferéncia radiativa e da fragdo
TAIALIVA ..eiuiieniiiitiet ettt ettt sttt st ettt et a e
Erros maximos e médios do termo fonte radiativo do modelo WSGG
em relagdo ao resultado benchmark (LBL), para os cendrios de cdlculo

radiativo com e sem a participacdo da fuligem .........ccccoeeeeiiiieennne.

Xiii

121

122

123

124

128

131

137

138

139

146

148

149



ALB
CDSD
CFD
CMC
Cw
DNS
DOM
DTRM

EBU
EDC
EDM
ETR
EWBM
FDS
FSCK
FSK
GC
GCI
GN
HITEMP

HITRAN
LBL
LES
MSI
NGL
OTFA
PDF
QUICK

LISTA DE SIGLAS E ABREVIATURAS

funcao distribuicdo das linhas de absorc¢do do corpo negro
bancos de dados espectrais para o CO, em alta temperatura
dindmica de fluidos computacional

modelo Conditional Moment Closure

modelo do nimero de onda cumulativo

simula¢@o numérica direta

método de ordenadas discretas

método de transferéncia discreta de radiacdo

modelo Eddy Break-Up — Arrhenius

modelo Eddy Break-Up

modelo Eddy Dissipation Concept

modelo Eddy Dissipation Model

equacdo de transferéncia radiativa

modelo exponencial de banda larga

software para simulacdo de incéndios

modelo do k-correlacionado baseado em todo o espectro
modelo da distribui¢do-k que considera todo o espectro
modelo de gas cinza

indice de convergéncia de malha

gdas natural

banco de dados espectrais (para as espécies H,O, CO,, CO, NO e OH) obtidos
em alta temperatura

banco de dados espectrais (39 espécies) obtidos em temperatura ambiente
linha-por-linha

simula¢@o de grandes escalas

do inglés: Modified Strongly Implicit

nimero de graus de liberdade

aproximacdo da flutuacio opticamente fina

funcdo densidade de probabilidade

esquema de interpolag@o quadratico para os termos advectivos

X1V



RANS
rms
RTE
RSM
SIMPLE
SLW
SNB
SNBCK
SOR
TDMA
TRI
WSGG

modelagem cldssica da turbuléncia com médias de Reynolds
do inglés: root mean square

do inglés: radiative transfer equation

modelo de transporte das tensdes de Reynolds

método semi-implicito para acoplamento pressdao-velocidade
modelo da soma-ponderada-de-gases-cinza baseado em linhas espectrais
modelo estatistico de banda estreita

modelo do k-correlacionado baseado no modelo SNB

do inglés: Sucessive Over Relaxation

algoritmo para solucdo de matrizes tri-diagonais

interagdes turbuléncia-radiacdo

modelo da soma-ponderada-de-gases-cinza

XV



LISTA DE SIMBOLOS

A fator pré-exponencial na equagio de Arrhenius, m3-s™-kmol™
A area, m>

Ar, Az Ay, S parametros do método DOM

a; coeficiente de ponderagdo do gas j no modelo WSGG
ap, ay, as, ar, 4o coeficientes dos volumes P, N, S, L e O

b termo fonte no método de volumes finitos

b; coeficiente polinomial no modelo WSGG

C secdo-transversal de absor¢do, cm? molécula™

c concentragdo molar, kmol-m™

CH4 metano

Co velocidade da luz no vécuo, m-s™

Co, C1, C2, C3, C4, Cs  coeficientes polinomiais no modelo GC

Cu Cie Coe constantes do modelo k-

CO mondxido de carbono

CO, diéxido de carbono

Cp calor especifico a pressdo constante, J -kg'l- K'

Cr constante do modelo de cédlculo das interacdes TRI
Crrn constante do modelo de cdlculo das interacdes TRI
Ctri2 constante do modelo de cdlculo das interagcdes TRI

Cs constante no modelo de Khan e Greeves

D coeficiente de difusao, m?-s!

D condutancia difusiva nas faces dos volumes de controle, kg~m’2-s’1
D didmetro, m

dA elemento de drea, m”

dv elemento de volume, m’

do elemento de angulo sélido, sr

desvio% desvio relativo percentual entre resultados distintos

E poder emissivo, W-m?

E energia de ativacdo na equacio de Arrhenius, kJ-kmol™
erro % erro relativo percentual entre resultados distintos

XVi



Ki, K

- - = =

z —

MM

. . . )
fluxo difusivo por unidade de massa nas faces dos volumes de controle, kg-m™-

solu¢d@o para malha 1 e 2, no cdlculo do GCI

fracdo radiativa,%

fator de seguranga no cdlculo do GCI

fracdo volumétrica

entalpia, kJ-kg™

constante universal de Planck, J-s

entalpia de formag@o na temperatura de referéncia, kJ-kg‘1
entalpia molar de formacio na temperatura de referéncia, kJ-kmol™
vapor d'dgua

intensidade de radiac@o, W-m?2-sr!

intensidade de turbuléncia, %

fluxo total da varidvel genérica ¢

coeficiente de extingdo, m’!

constantes do modelo Eddy Break-Up

condutividade térmica, W- mlK!

energia cinética turbulenta, m>s?

constante universal de Boltzmann, J- K!

volume a direita do volume P

fronteira leste do volume P

comprimento caracteristico da escala de turbuléncia, m
quantidade total de dire¢cdes ordenadas

massa, kg

massa molecular, kg-kmol'1

volume acima do volume P

fronteira norte do volume P

coeficiente de dependéncia da temperatura, adimensional
nitrogénio

numero de gases cinza considerados no modelo WSGG
ndamero de Loschmidt, moléculas- cm>-atm™

nimero de Nusselt [AL-k]

volume a esquerda do volume P

Xvii

1



*

Sc
Sct

fronteira oeste do volume P

oxigénio

ponto central do volume de controle

pressao, Pa

pressdo parcial, Pa ou atm

ordem de convergéncia utilizada no cdlculo do GCI
pressao modificada, Pa

numero de Peclet [VL: a'l]

pressao parcial de CO,, atm
pressdo parcial de H,O, atm

termo de producdo ou dissipagdo da energia cinética turbulenta, W-m™
nimero de Prandtl [c,u- k'l]

nimero de Prandtl turbulento

pressdo parcial da espécie participante, atm

produto da pressdo pelo caminho, atm-m

taxa de energia, W

fluxo de calor, W-m™

constante universal dos gases, kJ kmol . K!

taxa liquida de reacao, kg-m'3 7!

direcdo radial, m

expoente da razio de equivaléncia no modelo de Khan e Greeves
razdo entre o nimero de volumes utilizada no calculo do GCI
ndmero de Reynolds [pVL- ,u'l]

distancia ou posicdo espacial, m

volume abaixo do volume P

dire¢do de um feixe

fronteira sul do volume P

secdo-transversal de espalhamento, mz-partl’cula'1

nimero de Schmidt [v-D'l]

ndmero de Schmidt turbulento

termo fonte genérico da equagdo de conservacdo da variavel ¢

Xviii



s termo fonte da equagdo da conservacdo de energia, W-m™

Sij intensidade da linha de absorcao, cm?-molécula’
Srad termo fonte de calor radiativo, W-m>
Srea termo fonte das reagdes quimicas, W-m™
T temperatura, K
Thuik temperatura de mistura, K
T variancia da flutuagdo da temperatura, K*
u velocidade axial, m- gt
u” velocidade caracteristica adimensional
u’ velocidade de friccdo, m- !
Vv volume, m’
Y velocidade radial, m- !
w pesos das quadraturas no método DOM
w velocidade angular, m-s’
X fracdo molar, kmol,: kmolto{1
y dire¢do normal a superficie, m
y' dimensao caracteristica adimensional
Ya fracdo madssica da espécie a, kgc,pkgm{1
z direcdo axial, m
Simbolos Gregos
o parametro no método DOM
expoente da temperatura na equacio de Arrhenius
constante do modelo de propriedades espectrais da fuligem
Ar dimensdo do volume de controle na direcdo radial
Arn, Arg distancia radial entre o ponto P e os pontos N e S
AT variagdo de temperatura, K
Az dimensdo do volume de controle na direcdo axial
Az, Azp distancia axial entre o ponto P e os pontos L e O
€ taxa de dissipacdo da energia cinética turbulenta, m* s

X1X



€ emissividade ou emitincia, adimensional

€12 erro relativo entre as malhas 1 e 2, no calculo do GCI

[0} razdo de equivaléncia

o variavel genérica

o, v angulos para posicionar a dire¢do discreta o método DOM
) funcdo de fase

Y meia largura da linha de absor¢@o, cm™-atm™

Y expoente da concentracdo molar na equacio de Arrhenius
Yar.i meia largura devido ao ar, cm™-atm™

Ye meia largura para o alargamento por colisdo, cm™-atm™
Yi meia largura da linha de absorcdo i do banco de dados espectrais, cm™-atm™
Vself.i meia largura devido a prépria molécula, cm-atm™!

Ty coeficiente difusivo da varidvel ¢, Ns-m

I't coeficiente de difusividade térmica, Ns-m™

n coeficiente estequiométrico

n numero de onda, cm’!

[0) angulo azimutal, rad

K coeficiente de absorcdo, m’!

K; coeficiente de absorcdo do gas j no modelo WSGG

A constante de proporcionalidade de Nikuradse

Hms Ems Sm cossenos diretores no método DOM

n viscosidade dinimica, Ns-m™

L viscosidade turbulenta, Ns-m™

\Y viscosidade cinemética, m*s™

0 angulo polar, rad

p massa especifica, kg-m™

o} coeficiente de espalhamento, m’!

c constante de Stefan-Boltzmann, W-m2K*

C; nimero de Prandtl para a taxa de dissipag@o da energia cinética turbulenta
Ok ndmero de Prandtl para a energia cinética turbulenta

Tw tensdo cisalhante na parede, Pa

T espessura optica

XX



® angulo sdlido, sr

b4 constante de ajuste de Nikuradse

¢ fator de interpolagdo no método DOM

X variavel utilizada para verificacdo de convergéncia assintdtica no GCI
Super-indices

' termo de flutuacdo temporal

' radiacdo incidente

- termo médio temporal
Sub-indices

a energia absorvida

o cada espécie quimica na cAmara

o espécie reagente no modelo Eddy Break-Up

CN condi¢do para o corpo negro

comb combustivel

com TRI, sem TRI  célculos incluindo e desprezando as interagdes TRI

e energia emitida

ent condicdo na entrada

form formacdo de fuligem

g condi¢do para a mistura gasosa

n dependéncia espectral com relagdo ao ndimero de onda
i posicdo espectral

i radiacdo incidente

ij posicdo espectral correspondente a transi¢do de nivel energético i-j
j cada gés cinza no modelo WSGG

k cada reacdo quimica em que a espécie a participa
LBL célculo linha-por-linha

m coeficientes K, x e ¢ por unidade de massa especifica
m cada dire¢do discreta no método DOM

XX1



rad
rea

ref

cada gas cinza no modelo WSGG na mistura de gis (m) e fuligem (n)
valor maximo

fronteiras norte, sul, leste e oeste do volume de controle
ordem da aproximag¢do no método DOM

oxidante

oxidacdo de fuligem

coeficientes K, k e ¢ por unidade de pressdo parcial
produtos da combustao no modelo Eddy Break-Up
dire¢do radial

radiacdo

reacdes quimicas

condicdo de referéncia

espalhamento

fuligem

interagdes turbuléncia-radiacdo

referente a parede

direcdo axial

XX1i



1  INTRODUCAO

1.1 Motivacao

O atual estado de desenvolvimento econdmico do pais e do mundo faz com que a
demanda por energia atinja altos niveis. Para satisfazer essa demanda, estima-se que cerca de
80% da energia utilizada nos transportes (automodveis, avides, trens, navios, etc.), na produgao
de energia elétrica e de energia térmica seja proveniente de processos de combustdo [Brasil,
2013]. Assim, melhorar a eficiéncia de tais processos, mesmo que em baixos percentuais,
como 1,0% ou 2,0%, pode ser equivalente as contribui¢cdes de outras fontes de energia para a
matriz energética.

Maiores eficiéncias em processos de combustdo, além de melhorias relacionadas ao
meio ambiente, levam também a maiores ganhos financeiros por parte das indistrias e de
todos os setores envolvidos. Estes ganhos podem estar relacionados a economia de energia
elétrica, a reducdo no uso de combustiveis, ao aumento de produtividade, a reducdo na
emissdo de gases poluentes, etc.

O entendimento e o desenvolvimento de modelos matematicos para andlise da
transferéncia de calor em problemas de combustdo é de grande importancia, uma vez que os
parametros envolvidos na combustio sdo influenciados pela transferéncia de calor, e,
consequentemente, o projeto e a otimizacdo de sistemas de combustio dependem dos
modelos. Portanto, a eficiéncia energética de processos que envolvem combustdo possui papel
estratégico no panorama energético, justificando o interesse crescente no estudo, na aplicagio,
e na modelagem dos diversos fendmenos envolvidos no processo de combustio, entre eles, a
transferéncia de calor por radiacdo, a qual constitui a drea de estudo da presente pesquisa.

Destaca-se ainda a abordagem complexa que serd utilizada no presente estudo, uma
vez que a andlise numérica serd realizada empregando modelagens acopladas para os diversos
mecanismos de transporte que existem em uma chama turbulenta, tais como combustdo,
radiacdo, e turbuléncia. Cada um desses assuntos ainda € objeto de pesquisa intensa, os quais
sdo temas complexos mesmo quando abordados isoladamente, sendo invidvel a tentativa de se
avancar simultaneamente em todos eles. Assim, o principal objetivo do presente trabalho € a
andlise numérica da radiacdo térmica em uma chama turbulenta, a qual ja constitui por si sé
um problema bastante complexo de ser modelado numericamente, devido a sua natureza

ndo-linear e forte dependéncia espectral.



1.2  Revisao bibliografica

A modelagem de processos de combustdo pode assumir muitas formas, ndo sendo
vidvel atualmente a representacdo, em todo o seu detalhamento, dos principais fendmenos
envolvidos (escoamento, convecgdo e turbuléncia, reagdes quimicas e radiacdo térmica) de
maneira conjunta.

Algumas abordagens modelam com mais detalhes determinado fendmeno, enquanto
desprezam ou modelam de forma grosseira outros. Existem abordagens que fazem um
enfoque mais detalhado na modelagem da cinética quimica envolvida no processo de
combustio, empregando mecanismos de cinética quimica detalhados com centenas de reagdes
quimicas, mas ignoram, ou resolvem de forma muito simplificada, o escoamento, a
turbuléncia, a conveccdo de calor e a radiacdo térmica. Outras resolvem detalhadamente o
escoamento, a turbuléncia e a convecgdo, empregando, por exemplo, metodologias de célculo
que resolvem as flutuacdes turbulentas, com razodvel atenc¢do a cinética quimica do processo
de combustido, e ndo resolvem a transferéncia de calor por radiagdo. Outros modelos
apresentam pouco, ou nenhum, detalhamento para a solu¢do do escoamento e da cinética
quimica, mas focam na radiacdo térmica presente no processo de combustdo, empregando
modelos de propriedades espectrais bastante detalhados.

A seguir sdo apresentados alguns dos principais trabalhos relacionados a modelagem
da radiagdo térmica em processos de combustdo encontrados na literatura. No decorrer do
texto, outras citagdes relevantes serdo feitas a medida que os métodos utilizados no trabalho
forem descritos, tais como a modelagem espectral do coeficiente de absor¢do e a modelagem
das interacdes TRI.

Robinson, 1985, apresentou a solu¢do de um processo de combustido no interior de
uma fornalha retangular vertical de uma grande caldeira de uma planta de gerag¢do de energia
elétrica. Foi descrito um conjunto de equacdes para representar o problema, tais como as
equacdes de conservagdo de massa, de quantidade de movimento em trés diregdes, de energia,
de espécies quimicas, de energia cinética turbulenta e de sua dissipag@o. Estas equagdes foram
resolvidas pelo método de volumes finitos, e ainda foram incluidos modelos das reacdes
quimicas e de transferéncia de calor por radiagdo. O modelo de combustio utilizado foi
fundamentado no conceito de reacdo quimica em uma unica etapa global entre combustivel e
oxidante, e para calcular as taxas das reagdes quimicas Robinson, 1985, utilizou o modelo

E-A (do inglés: Eddy Break-Up - Arrhenius), o qual se baseia na lei de Arrhenius e nos



modelos de dissipacdo de vortices de Magnussen. A transferéncia de calor devido a radiagio
foi tratada através do Método de Fluxo, o qual assume que a equagdo de transferéncia
radiativa seja reduzida a uma forma unidimensional, sendo entdo aplicada nas trés dimensoes
em estudo. Os resultados obtidos com as simulagdes foram comparados com dados
experimentais de duas grandes fornalhas obtendo boa concordancia.

Um estudo numérico utilizando o método de volumes finitos foi apresentado em
Magel et al., 1995, para a predi¢do do processo de combustdo em caldeiras abastecidas com
carvao pulverizado. Os autores utilizaram o modelo de combustio baseado no EDC (do
inglés: Eddy Dissipation Concept) e resolveram equacdes de conservacdo de massa, de
quantidade de movimento, e de quantidades escalares (entalpia e fracdes mdssicas das
principais espécies quimicas envolvidas), empregando o modelo k-£ para simular a
turbuléncia.

Em outro trabalho, Magel et al., 1996a, investigaram numericamente o processo de
combustio de gds natural em uma camara de combustio considerando coordenadas cilindricas
axissimétricas, com um unico queimador situado na linha de simetria da cadmara. Como
resultado de suas investigagdes, os autores apresentaram perfis de temperatura, de
concentragdes de oxigénio, de monéxido de carbono e de didxido de carbono para vérias
posicdes de interesse no interior da camara de combustdo. Seus resultados foram comparados
com dados experimentais de Garréton e Simonin, 1994.

Na sequéncia, Magel et al., 1996b, fizeram um estudo numérico do processo de
combustio turbulenta no interior de uma cdmara de combustdo cilindrica com a mesma
geometria e poténcia do queimador utilizados no trabalho anterior. As rea¢des quimicas foram
consideradas de forma detalhada para um processo de combustdo turbulenta sem pré-mistura
e a radiacdo térmica foi considerada através do método de ordenadas discretas, assumindo
coeficiente de absorcdo do meio pelo modelo de gis cinza (GC). Dentre os resultados obtidos,
Magel et al., 1996b, mostraram perfis de temperatura, de concentragdes de oxigénio, de
monoéxido e de didxido de carbono para vérias posi¢des no interior da cAmara de combustio,
além de resultados da taxa de formacdo de NOx, obtidos com célculos de pds-processamento.
Os resultados daquele trabalho também foram comparados com os dados experimentais de
Garréton e Simonin, 1994, obtendo boa concordancia.

Gran e Magnussen, 1996, desenvolveram um estudo numérico sobre processos
reativos com chama difusiva estabilizada, verificando a capacidade de solu¢do de modelos de

combustio baseados em taxas finitas de reacdes quimicas e também com reagdes quimicas



instantdneas. Trés modelos de combustio foram investigados e comparados, o EDC, o f~PDF
(do inglés: Probability Density Function), e o PDF—transport. Eles concluiram que quando se
assumiram reacdes quimicas instantaneas, o método PDF-transport fornecia melhores
resultados para a temperatura e para as fra¢cdes mdssicas do que os modelos EDC e -PDF,
enquanto quando taxas finitas de reagdes quimicas foram assumidas, os resultados do modelo
EDC concordaram melhor com os dados experimentais.

Pember et al., 1996, desenvolveram um estudo numérico do processo de combustio
sem pré-mistura em uma camara cilindrica vertical para baixos nimeros de Mach, assumindo
axissimetria, e que o combustivel (metano) e o ar eram injetados por um queimador de
300 kW situado sobre a linha de simetria da camara. As reagdes quimicas de combustio
foram consideradas em duas etapas e foram resolvidas equagdes de conservacdo de massa, de
quantidade de movimento axial e radial, com turbilhonamento (swirl), além das equacdes de
conservagdo de energia e de espécies quimicas. A turbuléncia foi resolvida com o modelo k-&
padrdo, o modelo E-A foi usado para determinar as taxas de reagdes quimicas, sendo a taxa
limite utilizada, e a transferéncia de calor por radiacdo foi resolvida através do método de
ordenadas discretas. Os resultados obtidos tiveram boa concordancia com dados
experimentais.

Gomes et al., 1997, simularam processos de combustdo de gis natural em fornalhas
industriais cilindricas utilizando o software Ansys Fluent. Na modelagem apresentada naquele
trabalho foram incluidos, além das equagdes de conservacio de massa, de energia, de espécies
quimicas e de quantidade de movimento, os modelos de turbuléncia k-&, de reagdes quimicas
E-A, e de transferéncia de calor por radiagdo DTRM (do inglés: Discrete Transfer Radiation
Model), sendo ainda empregado o modelo da soma-ponderada-de-gases-cinza (WSGG - do
inglés: weighted-sum-of-gray-gases) para a determinacio do coeficiente de absor¢do do meio
participante. Os resultados obtidos neste trabalho apresentaram boa concordincia com os
resultados experimentais de Garréton e Simonin, 1994.

Nieckele et al., 2001, realizaram uma andlise numérica envolvendo processos de
combustdo em uma cimara cilindrica, usando o software Ansys Fluent, para a qual dados
experimentais foram avaliados. A radiagdo térmica foi resolvida com o DTRM acoplado ao
modelo WSGG, e o mecanismo de reacdo de metano foi considerado em dois passos. Neste
trabalho foi apresentado um estudo comparativo entre diferentes modelos de combustio,

comparando os resultados obtidos com dados experimentais apresentados em Garréton e



Simonin, 1994. Dentre os modelos de combustio utilizados estdo o modelo E-A e o modelo
B-PDFE. Foi mostrado que o modelo de combustdo que mais se aproximou dos dados
experimentais foi o modelo E-A, obtendo excelente concordincia com os resultados
experimentais.

Miroslav et al., 2001, realizaram uma investigagdo numérica e experimental de um
processo de combustio turbulenta de metano e ar em um jato livre, na qual ar e combustivel,
em propor¢des estequiométricas, eram injetados por um orificio cilindrico central, e ar puro
era injetado por um duto anular externo a este orificio. O modelo de turbuléncia adotado
baseava-se no RSM (do inglés: Reynolds Stress Model), o qual leva em consideragdo o
célculo de equagdes das tensdes turbulentas e da taxa de dissipacdo da energia cinética
turbulenta. Considerou-se reacdo quimica em uma unica etapa global, com taxas obtidas pelo
modelo E-A. Os resultados obtidos com a simulagdo numérica apresentaram boa
concordancia com dados experimentais.

Um estudo numérico de processos de combustdo em chamas turbulentas de metano
sem pré-mistura foi apresentado em Fairweather e Woolley, 2004, no qual foi utilizado o
modelo CMC (do inglés: Conditional Moment Closure) de primeira ordem, para modelagem
da combustdo. As solu¢des numéricas foram obtidas com o método de volumes finitos. Foram
usados dois modelos de turbuléncia, o k-€ padrdo e o RSM. As reacdes quimicas foram
resolvidas com o uso de dois mecanismos de cinética quimica: o GRI-Mech 2.11, composto
por duzentas e setenta e nove reagdes e quarenta e nove espécies, e o GRI-Mech 3.0,
composto por trezentas e vinte e cinco reacdes e cinquenta e trés espécies quimicas. Foram
realizadas diversas simulagdes variando alguns parametros, tais como vazio e concentragio
de combustivel, sendo os resultados comparados com dados experimentais, obtendo boa
concordancia para todas as situagdes, com excecdo da predi¢cdo das fracdes molares de NOx,
que ndo apresentaram boa concordincia para alguns casos. Com relacdo a comparagéo entre
os modelos de turbuléncia utilizados, ambos os modelos apresentaram bons resultados,
havendo pouca diferenca entre eles.

Yang e Blasiak, 2005, realizaram uma investigacdo numérica sobre a influéncia da
temperatura de entrada do combustivel durante o processo de combustio em um jato de
propano pré-aquecido e ar, sem pré-mistura, em uma fornalha retangular. A modelagem foi
baseada nas equacgdes médias de Navier Stokes, juntamente com as equagdes médias de
conservagdo de energia e de espécies quimicas, empregando dois modelos de combustao,

EBU (do inglés: Eddy Break-Up) e -PDF, com o objetivo de comparar seus resultados. O



modelo de turbuléncia adotado foi o k-£€ RNG (do inglés: Renormalization Group). Os
resultados obtidos foram comparados com dados experimentais obtendo uma melhor
concordancia para o modelo EBU, principalmente com relacio as magnitudes de temperaturas
e formato da chama.

O software Ansys Fluent foi utilizado em Ilbas, 2005, para simular numericamente o
efeito da radiag@o térmica em chamas turbulentas de hidrogénio e/ou metano em uma camara
cilindrica, utilizando dois métodos para solucdo da equacdo de transferéncia radiativa (ETR,
ou, do inglés: RTE - Radiative Transfer Equation), P-1 e DTRM, e considerando o
coeficiente de absor¢do da mistura gasosa pelo modelo GC. O autor utilizou o modelo k-&
padrdo para modelagem da turbuléncia, mecanismo de reacdo de trés passos e taxas das
reacOes calculadas pelo modelo E-A. Os resultados mostraram que os niveis de temperatura
na camara de combustio foram reduzidos quando a radiacdo térmica foi levada em
consideracdo nos cédlculos para ambos os métodos de solu¢do da ETR, enquanto os resultados
para tais métodos ndo apresentaram diferencas. Além disso, os resultados incluindo os
célculos de radiacdo térmica concordaram melhor com os dados experimentais do que os
resultados das simulagdes que desprezaram a transferéncia de calor radiativa.

A formacao e o transporte de fuligem em uma chama turbulenta de etileno e ar sem
pré-mistura foi estudada em Lignell et al., 2007, empregando simulagdo numérica direta
(DNS - do inglés: Direct Numerical Simulation) em geometria bidimensional com
mecanismo de reacdo do etileno descrito em quinze passos e da fuligem em quatro passos,
sendo necessarias 32500 horas para simular 5 ms do fendmeno fisico (325000 passos de
tempo). O dominio fisico possuia 2 cm x 3 cm e foi discretizado em 960000 volumes. Este
tipo de estudo é fundamental para mostrar aspectos fenomenoldgicos da combustio, apesar de
ser restrito para geometrias simples e pequenas devido a sua alta complexidade, e consequente
alto custo computacional, impedindo, atualmente, sua aplicacdo em simula¢des de processos
em escala real ou mesmo em escala laboratorial.

Silva et al., 2007, realizaram a simulacdo numérica da combustdo de metano em ar em
uma cémara cilindrica, empregando o método de volumes finitos para resolver as equagdes da
conservagdo de massa, da quantidade de movimento, da energia e das principais espécies
quimicas envolvidas no processo de combustdo. Os efeitos da turbuléncia foram avaliados
com o modelo k-¢, e a radiacdo térmica foi resolvida pelo método das zonas, sendo que o
comportamento espectral do meio foi modelado com o0 WSGG. Os resultados indicaram que o

maior efeito da radiacdo térmica foi percebido nos fluxos de calor nas paredes da cdmara,



onde se observou que as trocas de calor por radiacdo foram mais importantes que as por
convecgdo. As trocas radiativas causaram uma homogeneizagdo maior no campo de
temperaturas dentro da cAmara cilindrica, reduzindo os picos de temperatura e aumentando as
temperaturas mais baixas, sendo que a diferencga nos resultados, considerando ou néo as trocas
de calor por radiag@o, chegou a mais de 150 K em alguns casos. Por outro lado, os efeitos da
radiagdo térmica nas reagdes quimicas ndo foram significativos.

Borjini et al., 2007, simularam a transferéncia de calor radiativa em uma caldeira
industrial com geometria tridimensional contendo misturas homogéneas e ndo-homogéneas de
CO,, H,O e fuligem, assim como campos de temperatura isotérmicos e nao-isotérmicos,
sendo o coeficiente de absor¢do dos gases modelado pelo modelo WSGG e a fuligem foi
tratada pelo modelo GC. Os resultados mostraram que a consideracdo da fuligem aumentou
consideravelmente a transferéncia de calor por radiagc@o na caldeira.

Bidi et al., 2008, estudaram numericamente a combustio turbulenta de metano e ar
pré-misturados em uma camara cilindrica considerando o efeito da radiacdo térmica através
do modelo WSGG e do método de ordenadas discretas para solu¢do da ETR, assim como
modelaram a turbuléncia pelo modelo k-£ padrdo, consideraram um mecanismo de reagdo de
trés passos e calcularam as taxas das reagdes pelo modelo E-A. Os resultados indicaram que a
radiacdo térmica pode afetar a temperatura e a concentragdo de espécies em escoamentos
reativos turbulentos, sendo que os resultados numéricos obtidos considerando efeito da
radiacdo ficaram mais préximos dos dados experimentais do que no caso em que tal efeito foi
negligenciado.

Uma chama difusiva laminar de etileno e ar foi investigada numérica e
experimentalmente por Saji et al., 2008, utilizando um mecanismo de reacdo de dezessete
passos e considerando o efeito da fuligem sobre a radiacdo térmica, para a qual o coeficiente
de absor¢do da mistura gasosa e fuligem foi considerado pelo modelo GC. Os autores
resolveram as equacdes de Navier-Stokes em coordenadas cilindricas axissimétricas,
juntamente com as equagdes de conservacdo de energia, espécies gasosas e fuligem,
utilizando o método de volumes finitos. Os resultados apresentaram concordancia razodvel
entre os dados numéricos e os experimentais ao comparar a altura da chama e a distribuicao
de temperatura.

Maurente et al., 2008, apresentaram o cdlculo da transferéncia de calor radiativa em
uma cavidade cilindrica na qual as dimensdes, os campos prescritos de concentragdes de

espécies quimicas e de temperatura foram representados de forma adequada a uma camara de



combustio real, sendo estudados e comparados os resultados provenientes da aplicagdo de
dois modelos espectrais de gases: o modelo da fungdo distribuicio ALB (do inglés:
Absorption-Line Blackbody distribution function), e o modelo WSGG padriao baseado em
coeficientes e correlacdes amplamente utilizadas em engenharia. Os autores consideraram
estes dois modelos para poderem comparar os efeitos da ndo-homogeneidade do meio
participante sobre a transferéncia de calor radiativa, uma vez que a obteng@o dos coeficientes
do modelo WSGG padrao baseia-se na hipdtese de mistura homogénea de gases, enquanto o
modelo da fun¢do distribuicio ALB ndo possui tal restricdo. Os resultados mostraram a
importancia de considerar a ndo-homogeneidade do meio participante para um célculo
confidvel da transferéncia de calor radiativa.

O estudo da estrutura de chamas laminares em contra-corrente e chamas turbulentas
em escoamento paralelo de etileno e ar, com o objetivo de analisar o enfraquecimento e a
extingdo das chamas devido ao aumento da intensidade de radiacdo nas regides de alta
concentragdo de fuligem, foi realizado em Narayanan e Trouvé, 2009, utilizando DNS, com
cinética quimica de um unico passo e solucio da ETR com o DTRM e modelagem do
coeficiente de absor¢do da mistura pelo modelo GC.

Venuturumilli e Chen, 2009, estudaram os efeitos de dois mecanismos de reacdo de
metano (um mecanismo reduzido de quatro passos, e seu mecanismo inicial de sessenta e
cinco passos) sobre a estrutura de chama, velocidade de chama, e taxas de reagdo das
principais espécies em uma chama laminar difusiva em escala laboratorial em geometria
cilindrica axissimétrica, sendo os principais resultados muito préximos para os dois
mecanismos, € o tempo computacional do mecanismo inicial quatro vezes maior do que para
0 mecanismo reduzido.

Paul e Paul, 2010, investigaram a transferéncia de calor radiativa em uma chama
turbulenta de propano e ar sem pré-mistura dentro de uma camara de combustdo cilindrica
tridimensional, utilizando simulacdo de grandes escalas (LES — do inglés: Large Eddy
Simulation) para solugdo das equacdes de transporte e o método de ordenadas discretas para
solucdo da ETR, ignorando o efeito do espalhamento e considerando o coeficiente de
absorcdo da mistura de gases e fuligem como cinza. Foram realizadas avalia¢Ges das vdrias
ordens das quadraturas do método de ordenadas discretas, sendo encontrado que as
aproximacdes Sy, S € Ss concordaram bem entre si, enquanto a aproximagdo S, forneceu
resultados insatisfatorios, discordando das demais aproximagdes de ordens mais elevadas.

Paul et al., 2010, investigaram o escoamento turbulento reativo de propano e ar em



uma camara cilindrica aplicando LES, utilizando a aproximagéo de escalar conservado com o
modelo de flamelets laminares para modelagem do processo de combustido. Os valores de
fracdo massica das espécies, temperatura e massa especifica, os quais sdo fungdes da fragio
de mistura (escalar conservado), foram determinados por integracdo de uma funcio densidade
de probabilidade tipo beta (f-PDF). Os resultados apresentaram predi¢des de temperatura e
fracdo de mistura em concordancia muito boa com os dados experimentais.

Com o objetivo de analisar o efeito do aumento da intensidade de turbuléncia na
corrente de ar sobre a formacdo de NO e de fuligem em uma cdmara de combustio cilindrica
com chama turbulenta difusiva de metano, Saqr et al., 2010, aplicaram uma modelagem
classica da turbuléncia com médias de Reynolds (RANS - do inglés: Reynolds Averaged
Navier-Stokes equations) em coordenadas cilindricas axissimétricas empregando um
mecanismo de reagdo de metano em um Unico passo, modelagem da turbuléncia através do
modelo k-& e modelagem da combustao com o EDM (do inglés: Eddy Dissipation Model). Os
gradientes de temperatura encontrados nas simulagdes apresentaram concorddncia aceitdvel
com medi¢des experimentais, enquanto os resultados também mostraram que o aumento da
intensidade de turbuléncia da corrente de ar resultou em uma reducdo significativa na
formagdo de NO na chama, e em uma reducéo aprecidvel da formacdo de fuligem.

A modelagem classica da turbuléncia, aplicada no trabalho de Saqr et al., 2010, tem
sido amplamente empregada em trabalhos que envolvem a modelagem completa de processos
de combustdo, assim, alguns trabalhos descritos no texto acima, ou adiante, utilizaram esta
metodologia para tratar o fendmeno da turbuléncia. Contudo, por motivos de brevidade e para
ndo tornar a leitura repetitiva, nem todos os trabalhos citados apresentam esta descri¢do de
forma explicita, porém deve-se salientar que todos os trabalhos citados em que a investigagio
numérica foi realizada resolvendo equagdes de escoamento turbulento juntamente com
equacdes de combustdo, e que ndo estdo descritos como trabalhos que utilizaram
metodologias DNS ou LES, sdo trabalhos que empregaram a modelagem RANS.

Silva et al., 2010 utilizaram o software Ansys CEFX para estudar a combustdo de
carvio em uma caldeira de uma usina termelétrica com o objetivo de simular as condic¢des
operacionais e identificar fatores de ineficiéncia. O comportamento do escoamento de ar e
carvao pulverizado através dos queimadores foi analisado, e o escoamento dos gases de
combustido através da cdmara de combustdo e trocadores de calor foi reproduzido na
simulacdo numérica, a qual levou em consideracdo a transferéncia de calor radiativa, sendo a

ETR resolvida com o DTRM, o coeficiente de absorcdo foi considerado pelo modelo GC e o
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espalhamento foi considerado isotrépico.

Um co6digo de volumes finitos foi utilizado em Mossi et al., 2010a, para simular uma
chama laminar difusiva de metano e ar, sendo resolvidas equagdes para conservacdo de
massa, de quantidade de movimento, de espécies quimicas, e de energia, considerando
cinética quimica detalhada e incluindo formacao de fuligem. A radiag¢do térmica foi calculada
resolvendo a ETR com o método de ordenadas discretas, modelando o coeficiente de absorcao
com o modelo GC e com o modelo da soma-ponderada-de-gases-cinza baseado em linhas
espectrais (SLW — do inglés: Spectral Line-based Weighted-sum-of-gray-gases). O objetivo
do trabalho era comparar os resultados para as distribui¢des de temperatura, concentragdo de
espécies gasosas, e fuligem, obtidos com os dois modelos do coeficiente de absor¢do, além de
discutir sobre o custo computacional das simulacdes, o qual foi praticamente duplicado
quando o modelo SLLW foi utilizado.

Calculos da transferéncia de calor radiativa da chama Sandia D [Barlow e Frank,
1998] foram executados em Krishnamoorthy, 2010a, empregando medi¢des experimentais de
temperatura e concentracdes dos gases e o método de ordenadas discretas, sendo as interacdes
turbuléncia-radiacdo (TRI — do inglés: Turbulence-Radiation Interactions) consideradas
empregando medi¢des da varidncia das flutuagdes de temperatura para célculo da
autocorrelacdo de temperatura. Como os autores observaram que a razdo entre as
concentragdes de HyO e de CO; dentro da chama variavam bastante e estavam algumas vezes
fora da faixa de ajuste de parimetros dos modelos WSGG reportados na literatura, eles
determinaram novos pardmetros para o modelo WSGG, sendo que desta maneira as predi¢des
com o novo modelo WSGG se compararam favoravelmente em relagdo aos resultados do
modelo SLW, o qual foi utilizado para comparacao.

Em uma investigacdo posterior, Krishnamoorthy, 2010b, realizou célculos da
transferéncia de calor radiativa em pocgas de incéndio de tolueno e heptano de 30 cm de
diametro, empregando também o método de ordenadas discretas, assim como considerando os
efeitos da autocorrelagdo da temperatura nas interacdes TRI. Neste estudo, Krishnamoorthy,
2010b, utilizou dados experimentais de fragdo volumétrica de fuligem, temperatura (e sua
varidncia) e concentragdes de gases, com o objetivo de comparar diferentes modelagens
espectrais dos gases, tais como modelo GC, modelo WSGG, modelo SLW e modelo EWBM
(do inglés: Exponential-Wide-Band Model), incluindo ainda a radiagdo da fuligem
considerando coeficiente de absor¢do independente da varidvel espectral.

Outra aplicacdo do modelo WSGG foi realizada em Guedri et al., 2011, onde os
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autores utilizaram o software FDS (do inglés: Fire Dynamics Simulator) para simular uma
situacdo de incéndio em um depdsito com prateleiras feitas de papeldo corrugado empregando
a metodologia LES. As simula¢des mostraram que os resultados referentes a altura de chama,
temperatura, e velocidade dos gases sdo fortemente influenciados pela radiacdo térmica, e os
perfis obtidos nas simulagdes ficaram mais proximos dos resultados experimentais quando o
modelo de radiacdo com fuligem e gases ndo-cinza foi incorporado nos calculos.

Modelos de propriedades radiativas, GC, SNBCK (do inglés: Statistical Narrow Band
Correlated-k), WSGG, FSCK (do inglés: Full-Spectrum Correlated-k), e SLW, foram
avaliados em Demarco et al., 2011, comparando com solucdes de referéncia obtidas com o
modelo SNB (do inglés: Statistical Narrow Band) em configura¢des unidimensionais (meio
homogéneo e isotérmico e meio ndo-homogé€neo e nao-isotérmico) e bidimensional
axissimétrica (meio homogéneo nao-isotérmico), contendo misturas de vapor de dgua, diéxido
de carbono e fuligem. Os resultados mostraram que o modelo WSGG forneceu melhores
resultados que o modelo GC, conduzindo a discrepancias somente para altas concentragdes de
fuligem, o modelo SNBCK foi recomendado para solucdes que necessitem de alto grau de
precisdo, mas exigiu elevado tempo computacional, enquanto os modelos FSCK e SLW
foram os que forneceram, em geral, o melhor balango entre precisdo dos resultados e
exigéncia computacional.

Em Becher et al., 2012, foram testados diversos modelos espectrais de gases, tais
como modelos de banda larga e banda estreita, modelo SLW, e diversos modelos WSGG
existentes na literatura, por comparacio a solucdes linha-por-linha obtidas com a base dados
espectrais HITEMP 2010. As comparagdes foram feitas para situacdes de combustdo em ar e
em oxigénio puro, com espessuras opticas de 0,001 m a 100 m, e temperaturas entre 800 °C e
1800 °C, sendo os cdlculos de emitancia total realizados no software MATLAB. Os autores
encontraram que o modelo WSGG proposto por Johansson et al., 2011, é o mais versatil para
ser aplicado em simulacdes computacionalmente eficientes, sendo entdo o modelo
recomendado para uso em simula¢des CFD (do inglés: Computational Fluid Dynamics).

Chu et al., 2012, calcularam a transferéncia de calor radiativa em uma cavidade
retangular bidimensional contendo misturas de CO,-H,0-N,, usando o método linha-por-linha
com a base de dados espectrais HITEMP 2010 e o modelo SNBCK. Os célculos foram
realizados para casos envolvendo misturas isotérmicas e ndo-isotérmicas, homogéneas e
nido-homogéneas de CO,-N;, H,O-N;, e CO,-H,O-N,. Os resultados mostraram boa

concordancia do modelo SNBCK com a solugéo linha-por-linha para todos os casos.
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Em Yadav et al., 2013, duas chamas piloto em escala laboratorial foram estudadas
usando o software Ansys Fluent, empregando um método PDF para modelagem das
interacdes entre turbuléncia e cinética quimica, modelo WSGG para modelagem do
comportamento ndo-cinza dos gases, cinética quimica de metano em ar com quarenta € um
passos de reacdo, e modelagem das interagcdes TRI através de um método empirico que
considera a autocorrelagdo da temperatura no aumento da emissdo de radiagdo, sendo os
resultados comparados com dados experimentais.

Os modelos GC e WSGG foram aplicados para as propriedades radiativas da fase
gasosa e tiveram seus resultados comparados na investigagdo numérica [Crnomarkovic et al.,
2013] de uma fornalha de queima tangencial de carvao pulverizado, utilizando o método das
zonas para solugdo da transferéncia de calor radiativa. Os resultados mostraram diferencas nos
campos de temperatura de aproximadamente 1,0% e nos fluxos de calor nas paredes de 5,0%
no maximo, justificando a aplicabilidade do modelo GC para a simulagdo deste tipo de
fornalha.

Bulat et al., 2014, estudaram a formagao de NO e CO na cimara de combustido de uma
turbina a gis industrial usando LES e um método PDF, com mecanismo de reacdo de
combustio de quinze etapas. A radiacdo térmica foi considerada através da hipdtese de meio
participante opticamente fino.

Uma fornalha em escala laboratorial foi investigada em Prieler et al., 2014, com o
objetivo de analisar diferentes modelos de combustdo. Os modelos estudados foram o steady
flamelet laminar, EDM, e EDC. A modelagem das propriedades espectrais dos gases foi
considerada com o modelo WSGG, e a ETR foi resolvida com o método de ordenadas

discretas.

1.3  Contribuicao do trabalho

O presente trabalho, de cardter numérico-computacional, tem como objetivo principal
estimar o papel da transferéncia de calor radiativa em uma chama turbulenta resultante da
combustdo de metano em ar em uma camara cilindrica, levando-se em consideracdo a
transferéncia radiativa das espécies gasosas e da fuligem, assim como os efeitos das
interacdes TRI.

O fendmeno conhecido por combustao resulta de reacdes quimicas envolvidas em uma

série de interacdes entre adveccdo e difusdo, as quais sdo descritas por equagdes de
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conservacdo de massa, de quantidade de movimento, de energia e de espécies quimicas. Cada
uma dessas equacgdes € altamente complexa, podendo-se citar como exemplo a equacido de
conservacdo de quantidade de movimento, para a qual muitas vezes é necessario resolver o
fendmeno da turbuléncia, ou a equagdo de conservagdo de energia, onde se deve calcular a
transferéncia de calor por radiacio, ou ainda a equagdo de conservacdo de espécies quimicas,
a qual necessita do cdlculo das taxas das reagdes, sendo que todos esses fendmenos sio
acoplados.

Em relacdo a equagdo de conservacdo de energia, a literatura ndo estd completamente
clara a respeito dos efeitos causados pela radiacdo térmica no processo de combustdo. Os
gases e as particulas solidas geradas durante a queima do combustivel t€m a capacidade de
absorver, emitir e, algumas vezes, espalhar a radiacdo térmica. Assim, gases polares, como o
vapor de dgua e o diéxido de carbono, apenas absorvem e emitem radiagdo, enquanto o meio
particulado, o qual pode ser composto por fuligem e cinza em suspensdo, também espalha
radiagdo térmica, quando possuir cinza.

Como a radiagdo térmica pode ser o modo dominante de transferéncia de calor em
uma chama, torna-se imprescindivel a modelagem correta do termo fonte de calor radiativo
para a obtencdo de resultados mais préximos da realidade e, assim, para o entendimento
correto dos fendmenos. Contudo, calcular o termo fonte de calor radiativo em todo o seu
detalhamento é uma tarefa muito complexa e praticamente impossivel em andlises acopladas
do fendomeno de combustio, devido a forte dependéncia espectral, além das dependéncias
espacial (relacionada a ndo-homogeneidade dos campos de temperatura e de concentragdes de
espécies gasosas e fuligem) e direcional (relacionada ao angulo sdlido), portanto sua
modelagem € necessaria para a solu¢do do problema em um tempo vidvel. Tais condi¢des sado
reconhecidamente as que impdem as maiores dificuldades para os modelos de radiacéo.

A solugcdo completa do processo de transferéncia de calor na combustio de
hidrocarbonetos € uma tarefa que depende de vérias dreas do conhecimento, incluindo cinética
quimica, transporte turbulento e transferéncia radiativa. Cada um desses assuntos é atualmente
objeto de pesquisa intensa, sendo ainda invidvel a tentativa de se avangar simultaneamente em
todos eles.

Primeiramente, os modelos estudados (WSGG e GC) serdo resolvidos de forma
acoplada ao problema de combustio, incluindo entéo a solucdo das equagdes de conservacio
em coordenadas cilindricas axissimétricas em regime permanente e na formulagdo para baixos

nimeros de Mach (massa, quantidade de movimento, energia, espécies quimicas, etc.), além
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da equacdo de transferéncia radiativa e das interacdes TRI. Os diferentes resultados serdo
confrontados para que se faga uma andlise do impacto que a modelagem da radiagdo térmica
causa no campo de temperaturas e na formacdo das espécies resultantes do processo de
combustdo, assim como em varidveis radiativas importantes, como a taxa liquida de
transferéncia radiativa, fra¢do radiativa (razdo entre a taxa liquida de transferéncia radiativa e
a taxa de calor liberada na combustéo), e fluxo de calor radiativo nas paredes da camara de
combustao.

No presente trabalho € utilizada a modelagem cldssica da turbuléncia (RANS), uma
vez que esta é considerada atraente dos pontos de vista de exigéncia computacional e
concordancia dos resultados numéricos globais (temperaturas médias e concentracdes médias
das principais espécies quimicas) com os dados experimentais. Outro motivo para esta escolha
estd relacionado ao principal objetivo do presente trabalho, que € a andlise da radiacdo térmica
em uma chama turbulenta, a qual ja constitui por si s6 um problema bastante complexo de ser
modelado numericamente, devido a sua natureza nao-linear e forte dependéncia espectral.

A modelagem do coeficiente de absor¢cdo do meio participante serd feita com os
modelos WSGG e GC nos calculos acoplados radiacdo-CFD. A escolha do modelo WSGG se
deve a boa precisdo dos resultados que este vem apresentando em simulagdes unidimensionais
com misturas de gases (HO e CO,) e fuligem, em propor¢des tipicamente encontradas em
chamas de metano-ar [Dorigon et al., 2013; Becher et al., 2012; Demarco et al., 2011; Cassol,
2013], em comparacdo a outros modelos (SLW, CW, etc.), além do seu custo computacional
ser compativel com aplicagdes acopladas a solucdo das equagdes de conservacao.
Considerando o baixo custo computacional imposto pelo emprego do modelo GC, este é
muito importante em algumas aplicacdes reais de engenharia, como em simulagdes de grandes
caldeiras industriais, ou em estudos das interacdes TRI empregando LES ou DNS, os quais
mesmo isolados apresentam demanda computacional elevada; por este motivo, o modelo GC
também serd avaliado neste trabalho.

Outro objetivo importante da presente pesquisa serd comparar resultados benchmark
obtidos pelo modelo linha-por-linha (LBL - do inglés: line-by-line), considerado o modelo de
maior precisdo para determinag¢do do coeficiente de absorcdo do meio participante, com
resultados obtidos pelos modelos WSGG e GC, obtendo assim estimativas dos desvios
esperados quando estes modelos forem aplicados para solucdo da radiacdo térmica na
simulag@o de problemas de combustao.

O modelo de propriedades espectrais LBL possui demanda computacional elevada,
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aproximadamente 4000 vezes mais elevada do que os modelos WSGG e GC, sendo invidvel
por ora a sua implementacdo acoplada em simulagdes radiacdo-CFD. Contudo, esta
abordagem serve como benchmark para avaliagdo de modelos globais.

Assim, em um segundo momento realiza-se a avaliagdo dos modelos WSGG e GC, os
quais serdo comparados com solu¢cdes LBL, em problemas com geometria cilindrica
axissimétrica, considerando campos prescritos de temperatura ndo-isotérmicos e campos de
concentragdes de espécies gasosas e fuligem ndo-homogéneos. Os campos de temperatura e
de concentragdes serdo obtidos previamente a partir de simulagdes numéricas envolvendo a
combustdo de metano em uma camara cilindrica, ou seja, nesta parte do trabalho as
simulagdes ndo considerardo o acoplamento entre radiacio e CFD. Sabe-se que as
distribuicdes de temperatura e concentracdo dos gases e fuligem possuem gradientes muito
elevados, situagdes que sdo comuns em problemas de combustdo. Com estes resultados, serd
possivel a avaliacdo quantitativa dos desvios esperados quando os modelos WSGG e GC
forem empregados em problemas com geometria cilindrica axissimétrica para chamas
turbulentas. Do conhecimento do autor, nio existem estudos na literatura em que a avaliacdo
dos modelos WSGG e GC em geometria cilindrica axissimétrica em um chama turbulenta
tenha sido realizada.

A linguagem de programacdo utilizada nas solucdes dos problemas propostos no
presente trabalho é Fortran 90. Em contraste aos softwares comerciais, o emprego deste tipo
de recurso possui como vantagens a possibilidade de realizar quaisquer implementagdes que
sejam necessdrias a pesquisa, tais como consideracdo da influéncia da ndo-homogeneidade do
meio participante sobre o campo de radiacdo, considerag¢do dos efeitos das interagdes TRI em
simulagdes RANS, emprego de qualquer modelo de propriedades radiativas, como o LBL ou
0 WSGG (incluindo formulacdes atualizadas e diferenciadas).

A presente pesquisa corresponde a um assunto de grande interesse cientifico, inserida
no estado-da-arte em transferéncia de calor radiativa em chamas turbulentas com presenca de
fuligem, considerando o processo de combustdo de hidrocarbonetos, um assunto de grande
interesse no pais e inserido dentro da estratégia energética de conversdo de energia de

combustiveis fosseis e ndo-fosseis.

1.4 Organizacao do texto

O Capitulo 2 apresenta as equacdes governantes para o processo de combustdo
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turbulenta, sendo apresentadas equacdes de conservacdo de massa, de quantidade de
movimento, de energia e de espécies quimicas gasosas e fuligem. Ainda, é apresentado o
modelo de turbuléncia utilizado (modelo k-£padrdo), assim como o equacionamento dos
modelos de combustdo (modelo E-A) e de formagdo de fuligem que serdo utilizados. As
equacdes governantes do processo de transferéncia de calor radiativa estdo discutidas no
Capitulo 3, onde sdo apresentados os conceitos de corpo negro, intensidade de radiacgdo,
meios participantes, e finalmente a equacdo de transferéncia radiativa, a qual € utilizada no
célculo do termo fonte de calor radiativo que aparece na equagdo da conservagdo de energia.
Ainda no Capitulo 3, s@o apresentados os modelos espectrais do coeficiente de absorc¢do que
serdo utilizados na presente pesquisa (linha-por-linha, WSGG e GC), a modelagem da
radiacdo devido a fuligem, e das interacdes turbuléncia-radiacdo. O Capitulo 4 apresenta os
métodos numéricos utilizados na solugdo das equagdes apresentadas nos Capitulos 2 e 3,
sendo eles o método de volumes finitos e o método de ordenadas discretas. Para verificacdo e
validacdo da modelagem adotada, o Capitulo 5 apresenta (i) o problema em estudo, incluindo
condi¢des de contorno e propriedades termofisicas, (ii) estudo de convergéncia de malha, (iii)
verificacdo do balango de energia na cAmara de combustdo, (iv) influéncia de variacdes nas
condicdes turbulentas de entrada, (v) verificagdo da importancia das forcas de empuxo, e (vi)
comparagdo de resultados obtidos no presente trabalho com resultados da literatura. O
Capitulo 6 apresenta os resultados obtidos na presente pesquisa, os quais estdo relacionados
com a transferéncia de calor radiativa na cAmara da combustdo quando (i) a modelagem do
coeficiente de absor¢@o dos gases participantes € feita utilizando diferentes modelos WSGG e
GC, quando (ii) s@o consideradas as interacdes turbuléncia-radiacdo, e quando (iii) a
contribuicdo da fuligem para a transferéncia de calor por radiacdo é considerada. Ainda, o
Capitulo 6 apresenta a avaliacio dos modelos WSGG e GC em geometria cilindrica
axissimétrica comparando seus resultados com solugdes benchmark LBL. O Capitulo 7 traz as

conclusdes e as sugestdes de trabalhos futuros.
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2 EQUACOES GOVERNANTES DO PROCESSO DE COMBUSTAO
TURBULENTA DE GASES

Nas ultimas décadas modelos fisico-matematicos t€m sido usados para simular
numericamente os mais variados processos fisicos. Com a disponibilidade de computadores
com melhor capacidade de processamento, problemas nos quais a solu¢do numérica nio era
vidvel, mesmo em geometrias e condi¢cdes simplificadas, sdo atualmente resolvidos em
condicdes muito proximas da situacio real.

Os primeiros modelos para a descri¢cdo da transferéncia de quantidade de movimento e
de energia (ou de outra propriedade) em escoamentos turbulentos basearam-se essencialmente
na identificacdo de grandezas adimensionais para a caracterizagdo do escoamento. Os
modelos assim desenvolvidos relacionam, por exemplo, quantidades como o nimero de
Nusselt (Nu) em fungdo do nimero de Reynolds (Re) e o nimero de Prandtl (Pr). Embora
uteis em algumas situagdes, essas correlacdes geralmente sdo limitadas a geometria do
problema e as faixas de Re e de Pr para as quais elas foram ajustadas [Bejan, 2004; Kays e
Crawford, 1993].

Desde o surgimento e com a popularizacio dos computadores, andlises mais
elaboradas tornaram-se possiveis através da aplicacdo de técnicas numéricas para a solugio
das equagOes diferenciais governantes. As trés principais metodologias para a solucdo
numérica dos escoamentos turbulentos sdo a simulagdo numérica direta (DNS), a simulagéo
de grandes escalas (LES) e a modelagem cldssica da turbuléncia (RANS) [Wilcox, 2006;
Saugat, 2006; Lesieur et al., 2005].

Simulacdo Numérica Direta

Na simulacdo numérica direta (DNS) da turbuléncia as equagdes de conservacio
(massa, quantidade de movimento, energia e concentracdes de espécies quimicas) sdo
resolvidas em todas as escalas do escoamento. Se a discretiza¢do espacial do dominio for
suficientemente fina, todos os fendmenos fisicos serdo resolvidos [Silva Freire et al., 2002].

Além da discretizagdo espacial bastante refinada, deve-se ainda levar em conta outros
aspectos importantes na DNS: necessidade de utilizar pequenos incrementos de tempo devido
ao comportamento dos vdrtices de pequenas escalas, necessidade de utilizar um tempo de

integracdo numérica muito maior do que a escala de tempo das maiores escalas para se obter
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boa convergéncia das estatisticas da turbuléncia, e ainda necessidade de utilizar esquemas
numéricos com boa precisdo, tanto para a discretizagdo espacial quanto para a discretizagio
temporal [Lesieur et al., 2005].

Segundo Coelho, 2012, a alta exigéncia computacional para a realizacdo da DNS das
equacdes de transporte torna esta metodologia proibitiva para aplicagdes praticas atualmente,
mas vidveis para configuragdes simples e nimeros de Reynolds relativamente baixos. Além
disso, Coelho, 2012, destaca que a DNS estd limitada preferencialmente para problemas
artificiais e restrita para meios opticamente finos e, devido as suas restricdes relacionadas ao
tamanho da malha, as dimensdes devem ser relativamente pequenas.

Apesar das limitacdes, a DNS fornece dados fundamentais e confidveis sobre a fisica
do problema, e, na drea de escoamentos turbulentos reativos, tem sido utilizada, por exemplo,
em estudos relacionados as interacdes turbuléncia-radiacao [Wu et al., 2005; Yoo et al., 2005;
Deshmukh et al., 2008], e em estudos referentes a formacdo, crescimento e transporte de
fuligem [Bisetti et al., 2012; Narayanan e Trouvé, 2009; Lignell et al., 2007, 2008; Yoo e Im,
2007].

Simulacdo de Grandes Escalas

Na simulag@o de grandes escalas (LES) as varidveis (temperatura, pressdo, velocidade,
etc.) sdo decompostas em uma parte dita de grandes escalas e uma parte dita sub-malha, por
meio de uma operagdo de filtragem espacial passa-baixa [Pope, 2008; Saugat, 2006; Lesieur
et al., 2005]. Assim, na LES as estruturas turbulentas transportadoras de energia e quantidade
de movimento (grandes escalas) sdo resolvidas diretamente da solucdo das equagdes filtradas,
enquanto que apenas as menores estruturas (escalas sub-malha) sdo modeladas [Silva Freire et
al., 2002].

A simulacdo de grandes escalas estd se tornando popular e a sua aplicagdo para
problemas mais complexos estd ficando acessivel devido aos continuos avangos na
capacidade dos computadores. Apesar das exigéncias computacionais serem muito maiores
em LES do que na metodologia média cldssica (RANS), espera-se que a precisdo também seja
muito melhor, uma vez que as grandes escalas do escoamento sio calculadas explicitamente, e
somente os efeitos das escalas sub-malha precisam ser modelados [Coelho, 2012].

Entre os estudos recentes que utilizaram a metodologia LES em escoamentos reativos,

destacam-se aqueles relacionados as interacdes turbuléncia-radiacdo [Gupta et al., 2013;
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Poitou et al., 2012; Roger et al., 2010, 2011], aos efeitos fuligem/radiacdo [Mueller e Pitsch,
2012], e as interacdes entre a turbuléncia e a estrutura da chama, considerando [Poitou et al.,
2011; Paul e Paul, 2010; Zhang et al., 2009; Santos et al., 2008; IThme e Pitsch, 2008] ou ndo

[Auzillon et al., 2011; Wu et al., 2011] os efeitos da radiagéo térmica.

Modelagem Cldssica da Turbuléncia

Embora informagdes sobre as menores escalas do escoamento sejam relevantes, em
muitas situagdes € suficiente, ou mesmo necessério, uma descrigdo do escoamento médio.

A modelagem cldssica da turbuléncia baseia-se na ideia de se realizar uma média
temporal sobre as equacdes de conservacdo que modelam os escoamentos. O conceito de
Tensdo de Reynolds, introduzido por Reynolds, 1895, usa esta ideia e é o ponto de partida
para a maioria das simulacdes de escoamentos. De acordo com este método, qualquer
quantidade do escoamento (velocidade, temperatura, pressdo e concentracdes de espécies)
pode ser expressa através de uma quantidade média e outra flutuante associada a turbuléncia
[Wilcox, 2006].

Existem dois tipos de procedimentos comumente empregados na determinagdo de
médias temporais: média de Reynolds e média ponderada pela massa, também chamada de
média de Favre [Kuo, 2005].

A aplicacio de médias temporais nas equagdes de transporte de propriedades
instantaneas do escoamento leva a termos adicionais nas equacOes devido as parcelas
flutuantes de tais propriedades, sendo estes termos denominados Tensdes de Reynolds.
Contudo, o nimero de equacdes de conservagcdo permanece 0 mesmo, e devido a estes termos
adicionais surge o problema do fechamento.

Com o objetivo de solucionar o problema do fechamento surgiram os modelos de
turbuléncia, que consistem em introduzir novas equacdes para a modelagem dos termos
adicionais nas equacdes de conservacdo da quantidade de movimento, de energia, e de
espécies quimicas.

A hipétese de que as Tensdes de Reynolds sdo proporcionais a deformacido no
escoamento médio, agindo de forma andloga as tensdes viscosas, foi originalmente proposta
por Boussinesq, 1877, através do conceito de viscosidade turbulenta. Considerando um
escoamento unidirecional ao longo de uma placa plana infinita, ele propds que, assim como

no caso da tensdo viscosa, a tensdo de Reynolds, ou seja, a contribuicdo da turbuléncia na
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transferéncia de quantidade de movimento poderia ser modelada por

o

—puv =M, dy 2.1

onde u’ e V' sdo as flutuagdes de velocidade associadas as componentes de velocidades
instantaneas u e v, paralela e normal a superficie, respectivamente, y € a dire¢do normal a esta
superficie, e u € a componente da velocidade temporal média na direcdo paralela a superficie.

Em contraste com a viscosidade molecular, a viscosidade turbulenta, f,, ndo € uma

propriedade fisica do fluido, mas sim do escoamento, sendo entdo uma medida local do nivel
de turbuléncia, variando de ponto a ponto, e de escoamento para escoamento.

Ao longo dos udltimos anos, os modelos de turbuléncia fundamentados no conceito de
viscosidade turbulenta baseada na hipdtese de Boussinesq, em uma forma generalizada
proposta por Kolmogorov, 1942, tem sido os métodos mais empregados para a previsdo de
escoamentos turbulentos [Silva Freire et al., 2002]. O transporte turbulento de calor, massa,
ou qualquer outra propriedade escalar pode ser modelado de forma similar [Versteeg e
Malalasekera, 2007; Launder e Spalding, 1972].

A modelagem classica da turbuléncia tem sido extensivamente aplicada na simulagéo
de escoamentos turbulentos reativos.

Kassem et al., 2011, analisaram uma camara de combustio em escala laboratorial
empregando formulacdo em médias de Favre, com o objetivo de implementar e testar um
modelo de interacdo entre turbuléncia e cinética quimica em um software aberto de simulagéo
de dindmica de fluidos computacional (OpenFOAM), validando os resultados obtidos (perfis
de temperatura) com dados experimentais. O estudo de Kassem et al., 2011, ndo considerou a
transferéncia de calor por radiacdo, a qual também foi desprezada no estudo de Amani e
Nobari, 2010, que analisaram um método PDF para simulacio de chamas turbulentas sem pré-
mistura, usando como base uma chama laboratorial (denominada “chama Sandia D”),
empregando também o equacionamento em médias de Favre.

A aplicacdo da modelagem classica da turbuléncia juntamente com célculos de
transferéncia de calor por radiacdo geralmente é feita utilizando um dos seguintes modelos de
propriedades radiativas dos gases: gis cinza (GC) ou soma-ponderada-de-gases-cinza
(WSGG).

Neste contexto, exemplos de aplicagdes do modelo GC sdo descritos a seguir. Em
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Vascellari e Cau, 2012, os autores apresentaram a simulacdo de uma cimara de combustio
industrial de queima de carvdo pulverizado, testando alguns modelos de interagdo entre
turbuléncia e cinética quimica. Zhao et al., 2011, investigaram incéndios em tubulacdes de gis
natural. No trabalho de Cuoci et al., 2007, foram estudados trés modelos de interacdo entre
turbuléncia e cinética quimica em uma chama em escala de laboratério. Outro exemplo € a
andlise de uma fornalha industrial apresentada em Stefanidis et al., 2006, em que foram
investigados os efeitos de dois modelos de combustdo e de dois mecanismos de reagdo de
combustdo (um global de trés reagdes, e um detalhado com trinta e cinco reacdes) sobre as
predicOes obtidas.

No que diz respeito a utilizagdo da modelagem cldssica da turbuléncia incluindo
transferéncia de calor radiativa com o modelo WSGG, podem-se citar como exemplo os
trabalhos de Parente et al., 2008, que simularam uma chama em escala de laboratério para
testar dois modelos de interagdo entre turbuléncia e cinética quimica com dois mecanismos de
reacdo (global e detalhado), Habibi et al., 2007a, 2007b, que estudaram os efeitos de
diferentes correlagdes das interagdes TRI em predi¢des de chamas em escala de laboratério, e
Christo e Dally, 2005, em que os autores investigaram trés variacdes do modelo de
fechamento da turbuléncia k —¢&, e ainda dois modelos de combustdo, para os quais foram
aplicados dois mecanismos de reacdo de combustio diferentes (um global de trés reacdes, e
um detalhado com trinta e trés reacdes) em uma chama de laboratério.

O presente trabalho emprega a modelagem cldssica da turbuléncia, pois, conforme
discutido na Sec¢do 1.3, esta metodologia apresenta boa relacdo custo computacional versus
concordancia de resultados numéricos com dados experimentais, sendo entdo apropriada ao
principal objetivo do presente trabalho, que constitui a andlise da radiagdo térmica em uma
chama turbulenta.

A aproximacg@o para baixos nimeros de Mach é empregada no presente trabalho,
sendo que na sua formulagdo a massa especifica pode variar devido as variagdes de
temperatura, mas permanece independente da pressdao. Esta formulacdo é muito boa para
escoamentos com baixas velocidades, tipicamente encontrados em combustio subsoOnica
[Poinsot e Veynante, 2005]. Assim, o escoamento € considerado incompressivel, mas a massa
especifica é diferente ao longo da chama, devido a variag@o na temperatura.

O restante deste capitulo apresenta as equagdes governantes em regime permanente,
incompressivel, em coordenadas cilindricas axissimétricas para o processo de combustdo

turbulenta, sendo apresentadas equacdes de conservacdo de massa, de quantidade de
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movimento, de energia e de espécies quimicas, para as quais € assumida a hipétese de
Boussinesq para a viscosidade turbulenta e aplica-se o modelo k —& para calculd-la. Além
disso, este capitulo traz o equacionamento dos modelos de combustio e de formagdo de
fuligem que serdo utilizados. A deducdo destas equacdes, incluindo as Tensdes de Reynolds,
pode ser encontrada em varios livros textos [Wilcox, 2006; Silva Freire et al., 2002; Versteeg
e Malalasekera, 2007; Schlichting, 1979; Hinze, 1975; Launder e Spalding, 1972].

As equacdes governantes do processo de transferéncia de calor radiativa serdo
discutidas posteriormente no Cap. 3, devido a importancia da radiacio térmica no contexto do

presente trabalho.

2.1 Equacao da conservaciao de massa

A equacdo da conservacdo de massa em regime permanente, incompressivel, em

coordenadas cilindricas axissimétricas para escoamentos turbulentos € descrita por:

9 ()2 (pv)+ £ =0 2.2
0z or r

onde o ¢é a massa especifica temporal média da mistura gasosa, ¥ e v sdao as componentes

da velocidade temporal média nas direcdes axial e radial z e r, respectivamente. Observa-se
que o termo fonte de massa, correspondente a correlacdo das flutuacdes de massa especifica e
velocidade, decorrente da realizacdo da média de Reynolds, estd sendo desprezado [Poinsot e

Veynante, 2005].
2.2  Equacoes da conservacao de quantidade de movimento
As equacdes da conservacdo de quantidade de movimento nas direcdes axial, radial e

angular, em regime permanente, incompressivel, em coordenadas cilindricas axissimétricas,

sdo descritas, respectivamente, por:

0z or Jdz 0z 0z r or or

I AR I @)
0z Hr 0z r or Hr 0z

L_ti([_ﬁ)Jr;i(ﬁb—t):_£+i((ﬂ+%)a—b_’j+li(r(ﬂ+ﬂ,)a—ﬁ}



23

R e (- o vy

0z Jor 0z dz ) ror
@( a_j li[r az)_w,ww -
0z Hr or ) ror Hy or r2 r
72 (prwys v 2 (prw)= 2 (s )27
0z or 0z "oz
19 (rw)) 20+ p,)3(rw) (2.5)
L0 207
r or d r or

onde u € a viscosidade dindmica da mistura gasosa, 4 é a viscosidade turbulenta. O termo
p=p- (2/ 3k éa pressdo modificada (onde a parcela (2/ 3)k ¢ devida a forma generalizada
do tensor de Reynolds introduzida por Kolmogorov, 1942), C, € uma constante empirica do
modelo de turbuléncia, p € a pressdo temporal média da mistura gasosa, k e £ sdo a energia
cinética turbulenta e sua dissipacdo. Uma vez que o escoamento de ar e combustivel é
considerado na direcdo axial na entrada da camara em estudo no presente trabalho, ou seja,

sem a presenca de swirl, a Eq. (2.5) ndo precisa ser resolvida, porém ela estd sendo

apresentada com o objetivo de deixar o equacionamento completo.
2.3  Turbuléncia: modelagem e funcoes de parede

A viscosidade turbulenta pode ser obtida através de (i) modelos algébricos, os quais
sdo baseados na hipétese do comprimento de mistura introduzido por Prandtl, 1925, (ii)
modelos de uma equacdo, nos quais a viscosidade turbulenta depende da energia cinética das
flutuacdes turbulentas, k, postulado por Prandtl, 1945, (iii) modelos de duas equacdes,
introduzidos inicialmente por Kolmogorov, 1942, os quais, além da equacdo de transporte da
energia cinética turbulenta, k, resolvida nos modelos de uma equacio, introduzem o célculo
de uma equacdo de transporte adicional para o parametro @, referido entdo como taxa de
dissipacdo de energia por unidade de volume e de tempo, sendo a viscosidade turbulenta
calculada em funcdo dos dois parametros, k e @, além de outras constantes do modelo, e ainda
(iv) modelos de fechamento de segunda ordem, ou modelos de transporte de tensdes,
propostos primeiramente por Chou, 1945, e Rotta, 1951, os quais ndo utilizam a hipdtese de

Boussinesq [Wilcox, 2006].
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2.3.1 Modelo k-&

Um dos modelos de turbuléncia mais conhecidos e usados atualmente, adotado no
presente trabalho, € o modelo k—&, proposto inicialmente por Launder e Spalding, 1972,
que, assim como o modelo k—@, também utiliza duas equagdes de conservagdo para
determinar a viscosidade turbulenta.

Apesar de suas limitagdes, tais como em aplicacdes em escoamentos parietais, regides
com recirculagdo ou separacdo de camadas limites [Fluent, 2009; Silva Freire et al., 2002], o
modelo k—¢& tem sido empregado em simulacdes de combustio em camaras de combustdao
cilindricas, provendo bons resultados conforme apresentado na revisdo bibliografica descrita
no Cap. 1 deste trabalho.

Este modelo utiliza uma equag@o de conservacao para a energia cinética turbulenta k ,
e outra para a sua dissipacdo, £, as quais, em regime permanente € em coordenadas

cilindricas axissimétricas, sdo dadas por,
_0 /_ _0 ,_ 0 M 10k | 10 MU, |0k _
—(pk)+v—(pk)=—]| |+ |— |+—— +XL | — |+ P, - pe
”az (o) Var(p ) az((ﬂ aJazJ rar[{” O'kJarJ k=P (2.6)
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ua—z(p8)+va—(p8)=—[(ﬂ+ﬂJ—J+——Hﬂ+&J—J+CLg;&—Cz,87 2.7)
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onde o termo de producdo ou dissipacdo de energia cinética turbulenta pode ser definido

oY (ou ov) (ov) (vY
f’k—”{z(a—z) oo g) A5 D J 28

A viscosidade turbulenta é definida como:

comao:

kZ
H = Cyp_ (2.9)
&

Os valores das constantes do modelo sdo [Launder e Spalding, 1972; Launder e
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Sharma, 1974; Cotton e Jackson,1990; Davidson, 1990; Xia et al., 1998]:

C.=l44 C,,=192 C,=009 0,=10 o0,=13

2.3.2 Funcodes de parede

Os vértices proximos as paredes s6lidas possuem diminutas escalas de comprimento, e
assim frequéncias altas. Dessa forma a turbuléncia nestas regides pode ser considerada
estatisticamente independente dos vortices de baixa frequéncia (grandes escalas de
comprimento) e do escoamento médio. Assim, assume-se que o escoamento junto a parede é
afetado somente pela proximidade da parede e pela viscosidade do fluido. Tal regido €
denominada regido de parede e pode ser subdividida em trés regides [Silva Freire et al.,
2002]:

- Subcamada limite viscosa: transporte devido a difusdo molecular ¢ dominante.

- Camada de amortecimento: transportes molecular e turbulento sdo da mesma ordem de
magnitude.

- Regido turbulenta: transporte turbulento ¢ dominante.

Como consequéncia deste comportamento, considera-se um perfil linear de
velocidades na regido préxima da parede, e um perfil logaritmico é aplicado na regido de

escoamento turbulento, assim [Patankar, 1980],

+

y<ILS —» u'=y

(2.10)
Y>3 > uf =%ln(y+)+‘P

onde y' = y(pCL/“kl/ Zﬂ'l) ¢ a dimensdo caracteristica adimensional, u* =u, / u" é a velocidade

z

caracteristica adimensional, u =,/7,/p é a velocidade de fric¢do, em que 7, € a tensdo

cisalhante na parede, e y € a distancia a partir da parede. De acordo com dados experimentais
reportados por Nikuradse, 1933, pode-se associar a constante de proporcionalidade A o valor
de 0,4, e para a constante de ajuste ¥ o valor de 5,5.

Em um problema com escoamento ndo-isotérmico funcdes de parede também sdo

necessdrias para determinar o fluxo de calor por difusio das regides préximas a parede para a
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mesma [Patankar, 1980]. Sendo assim, segundo dados experimentais, para y" <115 a

transferéncia de calor para a parede é governada por fendmenos moleculares, sendo funcao

apenas das propriedades do fluido em consideragdo. Deste modo,
T, = (ﬁJ 2.11)

onde I, € o coeficiente de difusividade térmica utilizado na equagdo da conservacdo de
energia e Pr é o nimero de Prandtl (Prchu/k ). Para y" >11,5 os efeitos da turbuléncia

estdo presentes € a difusdo de calor tem sua intensidade aumentada. Sendo assim, a seguinte

funcdo de parede deve ser usada [Patankar, 1980]:

_ Hy
T, = -
Pr{2.51n(9y")+ 9[“—1}[“}

(2.12)

onde Pr; é o nimero de Prandtl turbulento.
2.4 Equacao da conservacao da massa das espécies quimicas

A equacdo da conservacdo da massa das espécies quimicas € resolvida para todas as
espécies, menos para o nitrogénio, que se mantém inerte durante as reagdes quimicas. Em
regime permanente, incompressivel, em coordenadas cilindricas axissimétricas, esta equacio

¢ descrita por:
- a _d H K aya 14 H K aya o
t——|r| =+~ =2 |+R
(pya) (,Oya) {(SC SctJ 0z ror ' Sc Sc, ) or « (213

onde y, é a fracdo mdssica temporal média da espécie ¢, Sc é o nimero de Schmidt

(Sc=v/D), Sc; é o nimero de Schmidt turbulento, e R_a ¢ a taxa volumétrica de formacao ou

consumo da espécie @, a qual é calculada como o somatdrio de todas as taxas volumétricas de
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formagao ou consumo em todas as reagdes k onde a espécie a estd presente, R, , ou seja,

R, =Y R,, (2.14)
k

Esta taxa de formacdo ou consumo, R pode ser obtida por uma expressdo de

ak
cinética quimica de Arrhenius, ou por expressdes que consideram que as taxas de reacoes
quimicas sejam controladas pela mistura turbulenta, tais como as equagdes de Magnussen
[Magnussen e Hjertager, 1977], ou ainda, de forma conjunta, pelas duas expressdes [Nieckele

et al., 2001; Eaton et al., 1999; Fluent, 2009; Silva et al., 2007].

Modelo de Arrhenius

No modelo de Arrhenius a taxa de formacgdo ou de consumo de cada espécie ¢, para

cada reacdo k onde ela se apresenta, R, , pode ser obtida a partir de conceitos de taxas finitas

ak

de reacdes quimicas elementares, como reacdes bimoleculares e teorias de colisdo [Law,

2006; Turns, 2000]. A equagdo de Arrhenius para a taxa R, , € expressa como

Ra,k = _77a,k MMaTﬁk Ake(_Ek /Ef)H Eo};a'k (2 15)

a,reagentes

onde 77,, € o coeficiente estequiométrico da espécie & na reagdo k (valores positivos para

reagentes e negativos para produtos), MM, é a massa molecular da espécie @, S, é o
expoente da temperatura para cada reacdo k, A, € o fator pré-exponencial da reacdo k, E, € a
energia de ativacio da reagio k, R ¢é a constante universal dos gases perfeitos
(8,3145 kJ-kmol-K™"), ¢, é a concentracio molar da espécie reagente @, Yax € O €expoente

da concentra¢do da espécie « na reagdo k. Posteriormente, no Cap. 5, serd apresentado o
mecanismo de reacdo de combustdo que serd utilizado no presente trabalho, e

consequentemente serdo também apresentados os valores de todos os pardmetros necessarios

para o célculo de ka utilizados na Eq. (2.15).
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Modelo Eddy Break-Up

No modelo Eddy Break-Up, também chamado de modelo de Magnussen [Spalding,
1971, 1977; Magnussen e Hjertager, 1977], as taxas de reacdes quimicas entre as espécies
estdo basicamente fundamentadas em teorias de dissipacdo de vortices onde a turbuléncia estd
presente. Assim, neste modelo as taxas de reagdes quimicas sdo relacionadas com as taxas de
dissipacdo dos vortices turbulentos que contém produtos e reagentes. Assume-se que a taxa de

dissipacdo dos vortices turbulentos seja proporcional a razdo entre a dissipacdo da energia
cinética turbulenta e a energia cinética turbulenta, £/k . Neste modelo, a taxa de reagdo R, ¢é

determinada pela Eq. (2.16) ou pela Eq. (2.17),

_ o .
Ry =Ny MM K p—| —E—— (2.16)
k My i MMa*

2

£ P

k Zﬂp,k MMP
P

Ry k =Mo MM KK, p (2.17)

onde o indice ¢* representa a espécie reagente ¢ que fornece o menor valor para R, , K; e

ak ?
K, sdo constantes empiricas prescritas como 4,0 e 0,5, £/k é a escala de tempo para a
turbuléncia obtida do modelo k—¢&, p representa as espécies quimicas formadas como

produtos da combustdo, 77,, € o coeficiente estequiométrico da espécie quimica p do produto

da reagdo k, MM, € a massa molecular dos produtos e y, € a fragdo massica dos produtos.

Estas duas equagdes sdo geralmente aplicdveis para processos de combustdo sem pré-mistura

ou com pré-mistura, e também combustdo de jatos e particulas. Assim, as Equacdes (2.16) e

(2.17) sao resolvidas, sendo entdo assumido o menor valor encontrado para R, .

Modelo Eddy Break-Up - Arrhenius

Para o modelo combinado de Eddy Break-Up - Arrhenius, ou modelo E-A, o valor
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final da taxa de formacdo ou consumo das espécies quimicas, que deve ser empregado no
célculo do termo fonte das equacgdes de conservagdo de energia e de espécies quimicas, deve
ser o menor valor obtido no cdlculo da equagdo de Arrhenius (Eq. (2.15)) e das equagdes de
Magnussen (Egs. (2.16) e (2.17)). Modelos deste tipo sdo capazes de resolver uma grande
faixa de aplicagdes, incluindo sistemas de combustdo com ou sem pré-mistura [Eaton et al.,
1999]. Este modelo é capaz de fornecer bons resultados quando comparados com dados
experimentais, podendo-se citar inimeros exemplos de sua aplicagdo [Bidi et al., 2008; Silva

et al., 2007; Ilbas, 2005; Nieckele et al., 2001; Miroslav et al., 2001].

2.4.1 Formacdo e oxidacdo de fuligem

A formagdo de particulas de carbono, ou fuligem, ¢ um fendmeno frequentemente
observado na combustdo de hidrocarbonetos. A formag@o de fuligem envolve processos
quimicos e fisicos fortemente acoplados. Em termos dos processos fundamentais, a formagao
de fuligem pode ser vista como consistindo em trés subprocessos principais: nucleacdo das
particulas de fuligem, coagulacdo e aglomeracdo das particulas, reacdes superficiais nas
particulas (crescimento e oxidacdo) [Law, 2006; Haynes e Wagner, 1981]. A modelagem da
formacgdo/oxidacdo de fuligem constitui um dos problemas mais complexos em combustio,
sendo ainda um campo de pesquisa em desenvolvimento.

No presente trabalho, o modelo empregado no céalculo do campo de fuligem € o
modelo de Khan e Greeves, 1974, em conjunto com o modelo de Magnussen e Hjertager,
1977, permitindo assim a determinacdo das taxas de formacdo e oxidacdo da fuligem. O
principal objetivo de calcular tal campo estd relacionado com as andlises que poderdo ser
realizadas sobre a contribuicdo da fuligem para a transferéncia de calor radiativa no interior
da cimara de combustdo. Além deste modelo, existem outros modelos de fuligem
apresentados na literatura, porém ndo sdo diretamente aplicdveis ao caso em estudo por
diferentes razdes.

O modelo de formacdo de fuligem de Tesner et al., 1971, o qual considera a solugio
de uma equagdo de transporte para a fracdo massica de fuligem e outra para a concentracdo de
ndcleos de radicais também € usualmente acoplado ao modelo de oxidacdo de fuligem de
Magnussen e Hjertager, 1977, porém o modelo de Tesner et al., 1971, tem sido empregado na
literatura com ajustes nos seus coeficientes para as diferentes chamas, com o objetivo de

aproximar as suas predicdes aos dados experimentais [Fluent, 2009; Okuyama et al., 2004;
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Cheung et al., 2004; Haynes e Wagner, 1981; Magnussen e Hjertager, 1977], impossibilitando
a sua aplicacdo no presente trabalho uma vez que a cimara de combustdo em estudo ndo
possui medi¢des experimentais de fuligem, tornando invidvel o ajuste de tais coeficientes.

O modelo de formagao de fuligem de Brookes e Moss, 1999a, calcula as mesmas
equacdes de transporte que o modelo de Tesner et al., 1971, porém para o cdlculo das taxas de
reacdo este modelo utiliza, entre outros parimetros, a concentra¢io de acetileno, sendo entdo
invidvel aplicar este modelo no presente trabalho uma vez que o mecanismo de reagdo de dois
passos adotado no presente trabalho nio considera esta espécie quimica.

Outros modelos, como o de Koylii e Faeth, 1991, o qual fornece uma correlagéo para a
fracdo madssica de fuligem em funcdo da fragdo massica de CO, e o modelo de Yao et al.,
2011, para o qual deve-se calcular uma equacdo de transporte para a fracdo madssica de
fuligem e determinar a sua taxa de formacao [Beji et al., 2008] e oxidacdo [Leung et al., 1991]
a partir de modelos que sdo fungdes da area superficial da fuligem, da fragdo madssica da
fuligem, da fracdo de mistura local, da temperatura, da fracdo mdssica de combustivel, e da
concentracdo molar de oxigénio, apresentam algumas particularidades que os tornam nao
diretamente aplicdveis na presente pesquisa, seja devido ao tipo de chama para a qual eles
foram ajustados, seja pela metodologia de célculo das taxas de reacdo que deve ser
empregada.

Desta maneira o modelo de Khan e Greeves, 1974, mostrou-se uma alternativa viavel
para ser empregada no presente trabalho, pois os seus coeficientes t€ém sido aplicados sem
modificacdes [Fluent, 2009; Saario et al., 2005; Snegirev, 2004; Coelho e Carvalho, 1995] e,
além disso, ele pode ser acoplado ao modelo de oxidagdo de Magnussen e Hjertager, 1977, o
qual € aplicado no presente trabalho também para o cdlculo das taxas de reacdo dos gases.

Os modelos de formagdo de Khan e Greeves, 1974, e de oxida¢do de Magnussen e
Hjertager, 1977, compdem a modelagem de fuligem padrio no software Fluent, e suas
constantes sdo validas para uma ampla faixa de combustiveis hidrocarbonetos [Fluent, 2009].

Barreiros, 2001, aplicou esta modelagem no seu estudo sobre intera¢des turbuléncia-
radiacdo em chamas difusivas turbulentas altamente radiativas.

Como parte do seu estudo sobre uma fornalha laboratorial, Saario et al., 2005,
empregaram esta modelagem para predizer o campo de fuligem na fornalha, e entdo investigar
a influéncia da fuligem sobre o seu comportamento térmico.

Coelho e Carvalho, 1995, a aplicaram para estudar formacgdo e oxidagdo de fuligem

em chamas difusivas turbulentas de propano-ar, comparando-o com outros modelos de
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formacdo e oxidacdo de fuligem, e concluiram que esta modelagem, apesar da sua relativa
simplicidade, fornece bons resultados. A Fig. 2.1 reproduz alguns resultados de Coelho e
Carvalho, 1995, em que os resultados do modelo de Khan e Greeves, 1974, sdo comparados
com resultados de modelos mais detalhados, podendo-se observar que a principal diferenga
entre os resultados ocorre na regido préxima a saida de combustivel (100 mm e 200 mm),
regido esta com concentracdes de fuligem relativamente baixas, enquanto mais a jusante do
bico injetor (300 mm e 400 mm) as predicdes de ambos os modelos apresentam melhor

concordancia entre si e com os dados experimentais para aquela chama.

LOG10 LOG10 LOG10 LOG10

-

Z =100 mm Z=200mm Z=300mm Z =400 mm

modelo (i) modelo (if) modelo (ii)

modelo (i) modelo (if) modelo (i) S modelo (iif)
o modelo (ii)

modelo (iii)

modelo (iii)

concentracio de fuligem (g/Nm3)
B =%

concentragdo de fuligem (g/Nm3)

concentracéo de fuligem (g/Nm3)

concentracéo de fuligem (g/Nm3)

Ry
&

0 10 20 30 40 50 60 0 10 20 30 40 50 60 0 10 20 30 40 50 60 0 10 20 30 40 50 60
R (mm) R (mm) R (mm) R (mm)

Figura 2.1 - Medig¢des (simbolos) e predi¢cdes (linhas sélidas) de perfis de concentracdes de
fuligem para diferentes modelos de formacao de fuligem: (i) Khan e Greeves, 1974, (ii)

Stewart et al., 1991, e (iii) Fairweather et al., 1992 (adaptado de Coelho e Carvalho, 1995).

Assim, para a obtencdo do campo de fuligem, a seguinte equacao de transporte para a
fracdo massica de fuligem, em regime permanente em coordenadas cilindricas axissimétricas,

é resolvida:

=y —a =y (o) 1o [ )or) —
— +y— = | +——| r| 2 =2 |+ R
uaz(pyS) "or (pyS) dz\\Sc, )9z | ror g Sc, | or g (2.18)

onde y, € afracdo mdssica de fuligem temporal média, e RT [kg-m~-s] é a taxa volumétrica
liquida de formacdo ou oxidacgdo de fuligem, a qual é determinada pelo balanco entre as taxas

de formacdo de fuligem, R, ;.. , € de oxidagdo de fuligem, R, ., :
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Rs = Rs,form - Rs,oxid (2.19)

A taxa de formacao de fuligem € dada por [Khan e Greeves, 1974]:

—E/RT

Rs,form = Cs pcomb¢re (220)

onde C; € a constante de formacgdo de fuligem (C; = 1,5 kg-N’l-m'l-s'l), Deomb € @ Pressao
parcial de combustivel [Pa], ¢ é a razdo de equivaléncia, r é o expoente da razdo de
equivaléncia (r = 3), e E/R € a temperatura de ativacio (E/R = 20000 K).

Assume-se que a oxidacdo da fuligem seja governada pela taxa de Magnussen
[Magnussen e Hjertager, 1977]. A oxidacdo da fuligem pode ser limitada ou pela

concentracdo de fuligem ou pela concentragdo de oxigénio, sendo assim a taxa de oxidacdo

efetiva € o menor valor entre duas expressoes,

R, gig =min| R, R, | 2.21)

As duas taxas R, e R, sdo calculadas como

- _— &
R =K\py, T (2.22)
c
= o Yo ¥, £
R, = Klp{y—J{— YTl J— 2.23)
ﬂs y sﬂs + Y, cnmhncomb k

onde y,, € Y.om» S30 as fracdes mdssicas temporais médias de oxidante e de combustivel, 77,

e M.omp sdo coeficientes do modelo, sendo seus valores iguais a 2,6667 e 3,6363,

respectivamente [Fluent, 2009].
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2.5 Equacao da conservacao de energia

Para escoamentos reativos em regime turbulento, a equag@o da conservagdo de energia
em termos de entalpia, em regime permanente, incompressivel, assumindo nimero de Lewis

unitario, em coordenadas cilindricas axissimétricas, tem a forma:

9=\ 0 (=~ _Of(k g lon| 19| [k w || =
—lph+v=—pph)=—| | —+ L |— |+——| r| —+ L |— |+ S
“a (,0 ) " or ) dz\\c, Pr Joz | ror| \c, Pr )or (2.24)

onde a entalpia total temporal média da mistura & ¢é definida pelo somatério das entalpias

médias temporais de cada espécie, de acordo com a seguinte equacao:
h=2Yoha (2.25)
a
Na Eq. (2.25) a entalpia de cada espécie & ¢ dada por,

=1+

—N

¢, qdT (2.26)
T

ref

onde h) é a entalpia de formagdo da espécie ¢, T, € a temperatura de referéncia, € ¢, o € 0

calor especifico a pressdo constante da espécie .

Ainda, o termo ¢, representa o calor especifico a pressdo constante da mistura, obtido

pela relacdo:

¢p =2 VuCpa (2.27)

O termo fonte " na Eq. (2.24) € composto pelos termos ﬂ e E O termo fonte

de calor radiativo, §,,, calculado como §,, =-V-q,,, constitui o principal objeto de

estudo do presente trabalho, e serd discutido em detalhes nos Capitulos 3 e 4. O termo fonte

S,.. representa o somatdrio dos termos fontes devido as reacdes quimicas, e pode ser definido
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da seguinte forma [Fluent, 2009; Silva et al., 2007; Nieckele et al., 2001],

Spe=2|ho+ [, .dT R, (2.28)

onde R, € ataxa volumétrica de formagdo ou consumo da espécie ¢ obtida com o modelo de

combustio (modelo E-A, descrito na Secdo 2.4), e devem ser consideradas todas as espécies
quimicas (reagentes e produtos) que fazem parte das reacdes de combustio.

Para completar a modelagem matematica, considerando a aproximacgdo para baixos
nimeros de Mach, determina-se a massa especifica média da mistura através da equacdo de

estado de gas perfeito [Fluent, 2009; Spalding, 1979]:

5|

Po ™!
RT

p= (2.29)

onde py € a pressdo atmosférica (pressdo de operacdo da cdmara), e MM & a massa

molecular que varia de acordo com a concentracdo da mistura, e € calculada da seguinte

forma:

— !
Wz(z Yo J (2.30)

onde MM , é a massa molecular da espécie o
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3  RADIACAO TERMICA

O estudo do processo de transferéncia de calor por radiacdo térmica em meios
participantes (onde gases e/ou particulas sélidas absorvem, emitem e espalham radiacio), tem
recebido crescente atencdo nos ultimos anos devido a sua importante aplicagdo em fornalhas,
camaras de combustio em elevadas temperaturas e pressoes, fabricacdo de vidro, explosdes
nucleares, transferéncia de calor em meios porosos, entre outros. Embora algumas dessas
aplicagOes sejam relativamente recentes, o estudo da radiacdo em gases vem sendo explorado
por mais de cem anos.

Um dos primeiros estudos sobre radiacdo térmica foi relacionado com a interferéncia
da energia vinda do Sol e que € absorvida e espalhada na atmosfera terrestre. O conhecimento
da emissdo e espalhamento da radiagdo em gases € de fundamental importincia em
astronomia, pois o espectro observado durante a emissdo e absorcdo da radiacdo por um gas é
caracteristica tnica de determinado gas, permitindo o diagndstico do tipo de gas, temperatura,
€ concentracao.

A combustdo de hidrocarbonetos gera produtos como o vapor d'dgua e o di6éxido de
carbono, que sdo importantes na emissdo e na absorcdo da energia radiativa. A energia nas
chamas ndo € proveniente somente de gases, mas também da fuligem (particulas de carbono
quente) e de material particulado em suspensdo, como € o caso na combustdo de carvao
pulverizado. Em cAmaras de combustio a temperatura pode atingir a ordem de 10° K, o que
torna o processo de transferéncia de calor por radiacdo térmica tdo importante quanto os
demais mecanismos de transferéncia de calor [Siegel e Howell, 2002].

Neste capitulo objetiva-se apresentar a equagdo de transferéncia radiativa (ETR), a
qual descreve como a radiag@o térmica € transportada dentro de um meio participante. Para
isso, inicialmente definem-se o corpo negro e a intensidade de radiacdo, os quais sdo
convenientes para o estudo da transferéncia de calor por radiagdo tanto em meios nao
participantes, quanto nos participantes, em seguida descreve-se o comportamento espectral
dos gases participantes no processo de transferéncia radiativa, assim como a modelagem deste
comportamento, logo apds a modelagem do comportamento radiativo da fuligem ¢é
apresentada, e finalmente aborda-se o assunto de interacdes turbuléncia-radiagdo, assim como
a modelagem adotada no presente trabalho para estas interagdes. Maiores detalhes sobre estes

assuntos podem ser encontrados em Siegel e Howell, 2002, Modest, 2003 e Coelho, 2007.
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3.1 Corpo negro

Como um absorvedor e um emissor perfeito, o corpo negro € uma idealizacdo que
serve de padrdo para definir propriedades radiativas de superficies reais. O corpo negro possui
as seguintes propriedades:

— Absorve toda a energia radiativa incidente, independente do comprimento de onda

e da direcgao.

— Nenhuma superficie emite mais energia do que um corpo negro, para certa

temperatura e nimero de onda.

— A radiagdo emitida por um corpo negro ndo depende da direcdo, ou seja, 0 corpo

negro é um emissor difuso.

A intensidade de radiacdo espectral do corpo negro em dadas condi¢des de
temperatura e nimero de onda é descrita pela distribui¢do espectral de Planck, mostrada na

Eq. (3.1),

Loy 0.7)=— 00 3.1)
e( K j -1

onde i = 6,6256 x 107* J-s e k = 1,3805 x 107 J.K™' sdo as constantes universais de Planck e
Boltzmann, respectivamente, cp = 2,9979 x 10® m-s™ é a velocidade da luz no vécuo, T é a
temperatura, e 77 € o nimero de onda.

Uma vez que o corpo negro é um emissor difuso, o poder emissivo espectral do corpo

negro € dado por,
Eyen(0.T)= 71, cn(0.7) (3.2)

sendo Ef],CN(ﬂaT) o poder emissivo espectral do corpo negro, em W-m™-cm, e Iﬂ,CN(ﬂ,T) a

intensidade espectral do corpo negro, em W-m™-cm-sr™.
Da integracdo da Eq. (3.2) em todos os nimeros de onda, resulta a relacdo conhecida

como lei de Stefan-Boltzmann,
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Eoy(T)=0oT* (3.3)

onde 0=56704x10° W-m?-K* ¢ a constante de Stefan-Boltzmann. Este é o poder
emissivo total do corpo negro, em W-m™, que representa o fluxo de energia radiativa emitido
por uma superficie de drea unitdria a temperatura 7. Ainda, através desta relagdo, pode-se

obter a intensidade de radiacdo total associada a emissdo do corpo negro, dada por

4
ICN(T)=% (3.4)

3.2 Intensidade de radiacao

Segundo Siegel e Howell, 2002, a intensidade de radiacdo na direc¢ao (8, ¢ ) € definida
como a energia que sai da superficie por unidade de tempo, por unidade de area projetada
normal a direcdo (@, ¢), e por unidade de angulo sélido elementar centrado em torno da
direcdo (6, ¢ ). De acordo com esta defini¢do, a intensidade emitida por um corpo negro niao

varia com a dire¢@o. Esta invaridncia € util para comparacdo da intensidade direcional emitida
por superficies reais com aquela emitida por um corpo negro.

Inicialmente, considera-se a radiacdo que sai de uma fonte dA;, e entdo percorre um
meio ideal que ndo absorve, ndo emite, ndo espalha, e que possui propriedades radiativas
constantes. Supde-se entdo que um elemento de drea imagindrio dA; estd posicionado a uma

distancia S; de dA; e que dA; e dA; s@o normais a S;, como mostrado na Fig. 3.1. A partir da
definicdo de intensidade espectral /,; como a taxa de energia que passa através de dA;, por

unidade de area projetada de dA;, por unidade de angulo sélido, e por unidade de intervalo de

nimero de onda, a energia de dA, passando através de dA; na direcdo de S, é
1, ,dAdedn = I, ,dA (dAs / Sf)dn (3.5)

onde foi aplicada a relacdo de angulo sdlido dw, =dA; / SE. Supde-se agora que dA; esteja
posicionada a uma distdncia S, da fonte ao longo da mesma direcdo original. A taxa de

energia que passa por dA; na nova posi¢ao é
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Iy 2dAdardn =1, ,dA (dAs/Szz )d77 (3.6)

Assim, das Equacgdes (3.5) e (3.6) tem-se que a razdo das taxas de energia para as distancias
S] € Sg é

1,183 /1,287 (3.7)

Figura 3.1 - Intensidade de radiacdo a partir de uma fonte em dA; que incide em uma drea dA,

[Siegel e Howell, 2002].

Considera-se agora uma fonte diferencial emitindo energia igualmente para todas as
direcdes, e entdo consideram-se duas esferas concéntricas ao redor desta fonte, como

mostrado na Fig. 3.2. Se dQ, dn € a energia espectral hemisférica que deixa a fonte
diferencial, o fluxo de energia que cruza a esfera interna € dQ, (7 / 475t e aquele que cruza

a esfera externa € dQ, ,dn / 4787 . A razdo da energia que passa através do elemento de drea

dA; quando posicionado em S; e em S, sobre as esferas interna e externa, respectivamente, é

entao

(d0, jan /4752 i, _ 52
(dQn,‘vdU/4755122)dA1 512

(3.8)

Assim, das Equacdes (3.7) e (3.8) conclui-se que

177,1 = 177,2 3.9)
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Portanto, a intensidade em uma dada dire¢cdo em um meio que ndo absorve, ndo emite
e ndo espalha, e com propriedades constantes, ¢ independente da posi¢do ao longo daquela

direcao.

fonte de
radiacdo

Figura 3.2 - Variacdo do fluxo de energia com a distincia da fonte

(adaptado de Siegel e Howell, 2002).

A invaridncia da intensidade para meios que ndo participam do processo de
transferéncia radiativa (meios transparentes) fornece uma forma conveniente para especificar
a magnitude da atenuacdo (por absor¢cdo ou espalhamento) ou da emissdao de intensidade de
radiacdo para meios participantes, pois seus efeitos sdo diretamente mostrados pelas

alteracdes de intensidade com a distancia ao longo do meio.

3.3 Intensidade de radiacio em meios participantes

Utiliza-se a equacdo de transferéncia radiativa (ETR) para obter a intensidade de
radiacdo através de um meio participante. A ETR é uma equacio diferencial que descreve a
intensidade de radiacdo através de um meio que absorve, emite e espalha energia radiativa.
Assim, a ETR considera os principais efeitos do meio participante sobre a intensidade de
radiacdo, ou seja, a atenuag@o da intensidade devido a absor¢do e ao espalhamento, e o
aumento da intensidade devido a emissdo e devido ao espalhamento na direcdo do caminho da

intensidade a partir de outras direcdes.
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3.3.1 Atenuacdo da intensidade de radiagc@o devido a absorcao e ao espalhamento

Considere a radiagdo espectral de intensidade /,, incidente normal sobre um elemento

de volume de espessura dS que absorve e espalha radiagdo, como mostrado na Fig. 3.3.
Conforme a radiagd@o passa através de dS, a sua intensidade é reduzida devido a absor¢do e ao
espalhamento. Foi encontrado experimentalmente que a alterag@o na intensidade € dependente
da magnitude da intensidade local, € que se um coeficiente de proporcionalidade K, €
introduzido, o qual depende das propriedades locais do meio, a redugao é,

dl, =-K,(S)I,ds (3.10)

onde K, € o coeficiente de extingdo espectral do meio, em m'. Este coeficiente é uma
propriedade fisica e € uma fun¢@o da temperatura, pressdo, composicao do material (indicada
aqui em termos das concentracdes molares das espécies), e nimero de onda da radiacdo

incidente, K, =K,7(77,T, p,Ea). Integrando a Eq. (3.10) sobre um comprimento finito de

caminho S resulta,

1,(s) s
[ Sr=cfi s ks (3.11)
1,(0) °n 0

onde I, (0) ¢ a intensidade na origem do caminho, e S é uma varidvel usada para integracdo

no caminho. O resultado da integracdo fornece,

1,(8)= IU(O)exp{—jKﬂ(S*)dS*} (3.12)

A Eq. (3.12) denomina-se Lei de Bouguer. Esta equacdo mostra que, como uma
consequéncia da proporcionalidade mostrada na Eq. (3.10), a intensidade da radiacdo
espectral ao longo de um caminho é atenuada exponencialmente conforme ela passa através
de um meio que absorve e espalha (ndo incluindo emissdo local ou espalhamento na direcao
de S). O expoente é a integral do coeficiente de extin¢do local sobre o comprimento do

caminho percorrido pela radiagao.
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Figura 3.3 - Intensidade incidente normalmente sobre um elemento de volume de espessura

dS que absorve e espalha [Siegel e Howell, 2002].

O coeficiente de extingdo que aparece primeiramente na Eq. (3.10) consiste de duas

partes, o coeficiente de absorcio Kﬂ(ﬂ,T,P,Ea) e o coeficiente de espalhamento

0., (1.7, p.2,):
K,(n.T,p.c,)=x,0.T, p.cy)+0,,(n.T. p.c,) (3.13)

Os coeficientes «, e o, possuem unidades de m™. Uma definicdo alternativa considera

coeficientes por unidade de massa especifica,

K, =x -+, =151, % (3.14)
n.m n.m sn,m p p p .

onde o ¢é a massa especifica das espécies participantes. Essa forma de representar esses

z

coeficientes € mais conveniente, pois a partir de um mesmo K, , pode-se calcular o

coeficiente de extin¢ao para diferentes massas especificas. Conforme apresentado em Smith et
al., 1982, e em Modest, 2003, o coeficiente de extin¢do (e consequentemente os coeficientes
de absorcdo e de espalhamento) pode ser escrito em funcdo da pressdo parcial das espécies

participantes. Dessa forma tem-se,

_ _ _ " sn
np = Kngp Y Ospp _7__"' (3.15)
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na qual p € a pressdo parcial do meio participante, e K,, ,, &, , € 0, , sd0 os coeficientes de
extingdo, absor¢do e espalhamento por unidade de pressao.

Em meios em que o espalhamento pode ser negligenciado, ou seja, o, =0, entdo

K, =K, ,eaEq. (3.10) se torna,

dl,, =i, (S)I,dS (3.16)

7z

Se adicionalmente &; ndo € fun¢do da posi¢do, como € a situagdo em um meio com

propriedades uniformes, tal como em um gds bem misturado, entdo a Eq. (3.12) fica,

1,(8)=1,(0)exp(- xS ) (3.17)

O coeficiente de absor¢dao K, (U,T,p,Ea) normalmente possui forte dependéncia

espectral, além de variar também com a temperatura, pressdo, e concentracdo. Sendo assim, o
seu comportamento e sua modelagem serdo discutidos na Se¢éo 3.4 deste trabalho.

Segundo Siegel e Howell, 2002, a amplitude do espalhamento da radiagdo pode ser
vista em termos de se¢Oes-transversais de espalhamento espectral, S5, as quais dependem do
tamanho e do formato da particula, do nimero de onda, etc. A secdo-transversal de
espalhamento pode ser determinada experimentalmente através da medi¢do da radiacdo em
um feixe que penetra através de uma nuvem de particulas espalhadas, porém a dificuldade
estd em distinguir a radiacdo espalhada na direcdo principal, da radiagdo emitida. Para isso,
pode-se utilizar um feixe incidente com um angulo de divergéncia muito pequeno; a direcao
principal da radiacdo transmitida possui somente um pequeno angulo sélido, entdo a radiacao

espalhada proveniente de outras dire¢des serd pequena. A parcela espalhada dI,, da

intensidade incidente, dividida pela intensidade 7, do feixe incidente, € igual a drea aparente

de espalhamento projetado d ZAS de todas as particulas espalhadas que sdo encontradas,
p proj n p p q

dividida pela 4rea da secao-transversal do feixe incidente dA,

- = (3.18)
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A drea efetiva de espalhamento para um grupo de particulas que espalham
independentemente estd relacionada as dreas de espalhamento das particulas individuais.

Considere dN(R) sendo o nimero de particulas por unidade de volume na faixa de raio entre R
€ R+dR, e considere s, (R) sendo a secdo-transversal de espalhamento para uma particula de

raio R. Integrando sobre todas as particulas, a drea de espalhamento efetiva em um volume

diferencial dV (Fig. 3.5) de uma nuvem de particulas é
d*A,, =dV j s,(R)AN(R) (3.19)

A drea efetiva de espalhamento por unidade de volume é definida como o coeficiente de

espalhamento, Oy, ,
Oy = [s,(RMAN(R) (3.20)

entdo dzAmdeO'm:dAdSOﬂm. Substituindo este resultado na Eq. (3.18) obtém-se a

alteracdo na intensidade devido ao espalhamento do feixe incidente,
— =B D~ = (S)dS (3.21)

Existe também a intensidade espalhada a partir de todas as direcdes que entdo incide
no caminho de S, contribuindo para o aumento da intensidade naquela posi¢do. Este aumento
serd abordado na Se¢do 3.3.3.

Uma quantidade adimensional muito util pode ser definida a partir do fator

exponencial que aparece na Eq. (3.12),

S
7,(8)= [ &, (s s” (3.22)
0
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de tal forma que a Eq. (3.12) torna-se
1,(8)=1,(0) ") (3.23)

onde 7, (S) é a espessura Gptica ou opacidade do caminho de comprimento S e é fungio de

todos os valores de K,, entre 0 e S. Como K,7 ¢ funcdo de pardmetros locais p, T e ¢, , a

espessura oOptica € funcdo de todas estas condi¢des ao longo do caminho entre 0 e S. A
espessura Optica ¢ uma medida da habilidade de uma trajetéria em atenuar a radiacdo de um
dado comprimento de onda; uma espessura Optica grande fornece grande atenuacao.

Para um meio com composi¢do, temperatura, e pressdo uniformes, ou para um meio

com K, independente de 7, p e ¢y, a Eq. (3.22) se torna,
Tn(S): K,S (3.24)

Se 7,(S)>>1, 0 caminho S no meio ¢ opticamente espesso. Se 7,(S)<<1, o caminho §

no meio é opticamente fino, assim a radia¢do pode passar completamente através da trajetdria

sem que aconteca muita atenuacao.
3.3.2 Aumento da intensidade de radiacdo devido a emissao

Para a emissdo de energia no interior de um meio participante, considera-se um
volume elementar dV do meio, conforme mostrado na Fig. 3.4, com um coeficiente de

absorgdo ,(7.T.p.c,). Assume-se que dV estd no centro de uma grande cavidade esférica

com superficie negra de raio R e com temperatura uniforme 7. O espaco entre dV e a
superficie da cavidade estd preenchido com um meio ndo-participante (transparente). A
intensidade espectral incidente sobre dA,; em dV, emitida pelo elemento dA sobre a superficie

da cavidade é IU(S,O): Iy ey (7,T). A alteracdo desta intensidade em dV como resultado de
absorgdo € -1, (O)K‘”dS =—1I, cy (n,T)KﬂdS . A energia absorvida pelo volume diferencial dSdA;
¢ Iycn (U,T)quSdAsdndw, onde ala)zalA/R2 e dA; é a érea projetada normal a 1,7(0). A

energia emitida por dA e absorvida por todo volume dV é encontrada pela integracio sobre dV
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(sobre todos os elementos dSdA;), de forma a obter 1, cy (ﬂ,T)K,]dVd ndw . Para levar em conta

toda a energia incidente sobre dV a partir de toda superficie da cavidade negra esférica,

integra-se sobre todos os dngulos s6lidos, obtendo-se 47k, 1, oy (n.T)dvdn .

cavidade negra
;. esféricana
/ tempcratura T

meio
ndo-participante

volume
elementar dV

meio
participante - -

Figura 3.4 - Geometria utilizada para dedugdo do aumento de intensidade de radiacdo devido

a emissao em um meio participante (adaptado de Siegel e Howell, 2002).

Para manter o equilibrio no interior da cavidade esférica, dV deve emitir energia igual

aquela absorvida. Assim, a emissdo espectral por um volume elementar isotérmico € dada por:

4zk, 1, oy (0.T)dVdn = 4K, E, o (7.T)dVdn (3.25)

A Eq. (3.25) é valida para volumes elementares dV suficientemente pequenos, de tal
forma que toda energia emitida dentro de dV escape antes de ser reabsorvida no interior do
volume.

Para todas as condi¢des consideradas, a emiss@o é uniforme sobre todas as diregdes,

assim a energia espectral emitida por um volume elementar em qualquer direcdo, dl,, , é

obtida dividindo a Eq. (3.25) por 477 e pela area da secdo transversal dA;, obtendo-se,

dl, (.7, p.c,)= K, (0.7, p.c, ), oy (0.T)dS (3.26)
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3.3.3 Aumento da intensidade de radiacdo devido ao espalhamento

As relagdes de espalhamento descritas na Sec@o 3.3.1 sdo para a intensidade de
radiacdo perdida por ter sido espalhada para fora da direcdo considerada. Porém, também é
necessdrio considerar o aumento de intensidade de radiacio em uma determinada direcdo
devido ao espalhamento incidente proveniente de outras direcdes. Para isto, deve-se conhecer
a distribuicdo direcional da intensidade de radiacdo espalhada, a qual é dada por uma funcdo
de fase.

Considere a radiacdo dentro do angulo sélido d@; que € incidente sobre dA na Fig.

3.5. A por¢ao de intensidade incidente que € espalhada para fora em dS € dada pela Eq. (3.21)

como dl, =0,,1,dS .

dl,(0.9)
intensidade espalhada
na diregdo (6,¢)

Tl =Imdl,,

intensidade incidente —— diregdo principal

radia¢io espalhada

Figura 3.5 - Espalhamento de intensidade de radia¢do incidente dentro do angulo sélido dw;

para a direcdo (€, ¢ ) (adaptado de Siegel e Howell, 2002).

Como mostrado na Fig. 3.5, a intensidade espalhada produz uma distribuicdo de
intensidade em fungdo dos angulos € e ¢@. A intensidade espalhada na direcdo (&,¢) é
definida como a energia espalhada naquela dire¢do por unidade de angulo sélido da direcdo

espalhada e por unidade de drea normal e angulo s6lido da radiacdo incidente,

energia espectral espalhada na direcio (6, ¢)
dodAdw,dn

dr, ,(0.9)= (3.27)

A funcio de fase ®(6,¢) descreve a distribuicio angular da intensidade espalhada. Ela

relaciona a magnitude direcional de dI,M(H, (0) com a intensidade total d/,, , espalhada,
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dr, (6.9)=dI e sly e (3.28)
A relagdo entre dI, ; € dlm(ﬂ, (0) ¢ dada por,
dl, = j:):’:odz,,’s 0. p)do, (3.29)
Substituindo a Eq. (3.28) na Eq. (3.29), encontra-se a funcao de fase,
@(6.9)= Uy, (0.9) (3.30)

4
(ax)[." dt,.(6.0)dw,

Para calcular o espalhamento a partir de todas as dire¢des, considere a incidéncia da

radiacdo a um angulo (€, ¢ ), com intensidade de radiagdo I, (0,(0), conforme mostrado na

Fig. 3.6. Quando esta intensidade atinge dV, ela passa através de uma camada de meio

participante igual a dS/cos @ . Para a radia¢io na direcdo S, a intensidade espalhada a partir de

1,(6.9) na diregdo de 1,(S) é

ds_@(6,9)

=0,,1,(6.9)

dl snlp

n.s (3.31)

cos@ 4r

Figura 3.6 - Espalhamento de energia para dentro da direcdo S [Siegel e Howell, 2002].
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Entretanto, dI,, , € definida como a energia na direcdo espalhada por unidade de

n,s
nimero de onda, por unidade de dngulo sélido espalhado, por unidade de angulo sdlido
incidente, e por unidade de drea normal a intensidade de radiacfo incidente. Entdo a energia

espectral espalhada na dire¢do S como um resultado de /), (6,9) &, pelo uso da Eq. (3.31),

dl, dedwdndAcos8 =o,,1, (6, (o)ﬂﬁj[m}dwdwidmmcos 6 =
’ cos@ 4r
(3.32)

o1, (6. (/))dS{M}da)dwidndA
4z

Dividindo por dadndA , a contribui¢do desta energia espalhada para a intensidade espectral
na diregdo S € o1, (6’, ¢J)[<I>(6’,(o)/ 47z]dwidS . Para considerar as contribui¢des do espalhamento
a partir de todas as direcdes (8, ), esta € integrada sobre todos da;. Considera-se que as

particulas espalhadas s@o orientadas randomicamente, de tal forma que a secfo transversal de

espalhamento o, seja independente da diregdo incidente. O aumento de intensidade na

direcdo S pelo espalhamento que atinge o meio € entdo:

0,,dS ‘7 0,,dS *F %
dly =—1— [1,(6,9)0(0.9)d0, =—"— [ [1,(6.0)0(6,¢)seniblp (3.33)
4z =0 4z 9=0620

3.3.4 Equacao de transferéncia radiativa

Somando as parcelas de atenuacio por absor¢do (Eq. 3.16) e espalhamento (Eq. 3.21)
com as parcelas de aumento por emissao (Eq. 3.26) e espalhamento (3.33) obtém-se a equacio

de transferéncia radiativa (ETR),

L o ()1, (5)+ (Ve (5)- 0,y (S, (5)+ az,f([s) [

= 1,(S.0)0,(0.0)do, (3.34)

w,=0 "1

No presente trabalho, as parcelas de atenuag@o e aumento da intensidade de radiacdo
no meio em decorréncia do espalhamento serdo desprezadas, uma vez que a chama em estudo

€ proveniente da queima de metano, o qual possui baixa formacdo de fuligem. A fracio
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volumétrica de fuligem em uma chama de metano foi medida experimentalmente por Brookes
e Moss, 1999a, os quais reportaram o valor mdximo de 2,0><10'7. Segundo Modest, 1993, os
efeitos do espalhamento podem ser desprezados desde que a fragdo volumétrica de fuligem
seja inferior a 8,0x107, sendo que chamas e camadas de fumaca possuem fracdo volumétrica
de fuligem de no maximo 1,0x10*. Mazumder e Modest, 1999, e Brookes e Moss, 1999b,
desprezaram os efeitos do espalhamento no célculo da radiacdo em suas simulacdes de
chamas de metano. Gupta et al., 2013, simularam a transferéncia radiativa em uma chama de
metano e em chamas sintéticas com fracdo volumétrica de fuligem de até 4,0x10° também
desprezando os efeitos do espalhamento. Assim, para o caso em que 0 meio participante nao

espalha, a ETR fica,

d—g:—xn(s)l,](s)+ K, (S ey (S) (3.35)

3.4 Modelos espectrais do coeficiente de absorcao dos gases

Um gés participante pode ser composto por moléculas, 4tomos, fons, e elétrons livres
que podem assumir diferentes niveis de energia. Em uma molécula, os dtomos formam um
sistema dindmico com modos vibracionais e rotacionais que possuem niveis de energia
especificos. Quando ocorre emissdo de energia radiativa, fétons sdo liberados, enquanto na
absorcdo de energia, eles sdo capturados. Assim, quando um féton é emitido ou absorvido, a
energia da particula emissora ou absorvedora é reduzida ou aumentada, respectivamente. Os
trés tipos de transicdes nos niveis de energia que podem ocorrer sdo: bound-bound,
bound-free (ou free-bound), free-free. Como uma determinada frequéncia (ou ndmero de
onda) estd associada com a transi¢do de um nivel de energia para outro, na auséncia de outros
efeitos, o espectro da radiagdo é composto por linhas espectrais de espessura infinitesimal
posicionadas naquela frequéncia. Entretanto, estas linhas possuem largura espectral finita,
resultante de vérios efeitos de alargamento discutidos a seguir. Devido a estes motivos, as
propriedades radiativas dos gases exibem forte dependéncia espectral, conforme ilustrado na
Fig. 3.7.

Os efeitos de alargamento fazem com que a linha espectral infinitesimal seja alargada
e consequentemente tenha uma faixa finita de ndmero de onda ao redor do nimero de onda de

transi¢do 77;. Alguns dos mecanismos de alargamento sdo o natural, Doppler, por colisido e
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Stark. O alargamento por colisdo € o mais importante para muitas condi¢des de engenharia

envolvendo radiacdo no infravermelho.

coeficiente de abosr¢do (cm!)

4 s 1 s 1 1 s !

4000 4004 4008 4012 4016 4020
ntmero de onda (cm™')

Figura 3.7 - Espectro do coeficiente de absor¢do de H,O para 7= 2000 K e pyz0 = 0,1 atm
(adaptado de Mossi et al., 2012).

No alargamento por colisdo, conforme a pressdo do gas aumenta, a taxa de colisdo dos
adtomos ou moléculas é aumentada. As colisdes podem perturbar os estados de energia dos
atomos ou moléculas, resultando em alargamento das linhas espectrais. O alargamento por
colis@o tem sua expressdo baseada no perfil de Lorentz, sendo determinado pela seguinte

equacao:

K77~ij(77) _ 70/7[

S; w2 +ln-n, P

(3.36)

onde S;; € a intensidade da linha, determinada pela integral abaixo da curva K,,,,-j(ﬂ). A meia

largura de colisdo y, € determinada pela taxa de colisdo, e pode ser aproximada a partir da

teoria cinética por,

1 4JzD%p 337
_T%W (3.37)

onde D é o didmetro da molécula, M é a massa da molécula, k é a energia cinética da
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molécula, e p é a pressdo do gis. O alargamento por colisdo é frequentemente o contribuinte
principal para o alargamento de linhas em condi¢des de engenharia no infravermelho, e os
outros mecanismos podem usualmente ser desprezados [Siegel e Howell, 2002].

A solucgdo da ETR, Eq. (3.35), exige o conhecimento do comportamento espectral do
coeficiente de absorcdo. Uma forma de considerar tal comportamento € através do modelo
linha-por-linha (LBL — do inglés: line-by-line), no qual a ETR € resolvida em todos os
nimeros de onda em que o coeficiente de absorcdo é fornecido; outra forma é através da
aplicagdo de modelos espectrais. O modelo LBL fornece resultados de elevada precisdo,
porém esses célculos exigem muito esfor¢o computacional, inviabilizando por ora a sua
aplicag@o acoplada para solu¢do da maioria dos problemas reais de engenharia. Outro ponto a
ser observado diz respeito as ndo-uniformidades nas distribuicdes de temperatura e
concentracdo das espécies quimicas, as quais afetam o coeficiente de absor¢do espectral das
misturas. Assim, varios modelos espectrais de gases reais tém sido e continuam sendo
desenvolvidos. Os modelos espectrais simplificam o problema da quantidade de informagdes
espectrais e reduzem consideravelmente o tempo computacional.

Dentre os varios modelos de gases disponiveis na literatura, o mais antigo e simples ¢é
o modelo de gis cinza (GC), onde o coeficiente de absor¢cdo € assumido independente do
ndmero de onda e as Unicas varidveis s@o a temperatura e a concentracdo, como dado, por
exemplo, pelas correlagdes de Barlow et al., 2001, e de Cassol et al., 2014. Contudo, esse
modelo representa uma aproximacdo muito rudimentar, normalmente ndo sendo capaz de
fornecer resultados precisos.

O modelo WSGG, desenvolvido por Hottel e Sarofim, 1967, considera que o meio
participante € composto por gases cinza, e a ponderacdo de cada um desses gases cinza ¢
determinada de acordo com a fragdo de energia radiativa no intervalo espectral em que cada
gds estd contido. Hottel e Sarofim, 1967, desenvolveram o modelo WSGG dentro do contexto
do método das zonas [Hottel e Cohen, 1958]. Smith et al., 1982, propuseram correlacdes para
os coeficientes de absorcdo e para os coeficientes de ponderagdo tanto para as moléculas de
H,0, quanto para as moléculas de CO,. Posteriormente, Modest, 1991, demonstrou que o
modelo WSGG pode ser usado juntamente com qualquer método de solucdo para a equacio
de transferéncia radiativa. Dentre os modelos existentes, atualmente esse € o mais conhecido e
amplamente usado em softwares comerciais, devido a exigéncia computacional compativel
para aplicacdo a problemas praticos de engenharia e por apresentar resultados

expressivamente melhores do que o modelo de gas cinza.
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Atualmente, as bases de dados espectrais, como o HITRAN (do inglés: high-resolution
transmission molecular absorption database), o HITEMP (do inglés: high-temperature
molecular spectroscopic database) e o CDSD (do inglés: high-temperature carbon dioxide
spectroscopic database), tornaram possivel a obtencdo das propriedades espectrais dos gases
com um nivel muito elevado de detalhamento. Com essas informacdes, a transferéncia de
calor por radiacdo térmica pode ser resolvida de maneira precisa pelo método linha-por-linha,
desenvolvido por Hartmann et al., 1983, o qual considera individualmente cada linha do
espectro. Contudo, o método LBL ¢ de dificil implementacio e de elevado custo
computacional, devido ao grande niimero de equagdes a serem resolvidas, como ji
mencionado. Assim, essa metodologia € aplicada somente em casos especiais, na obtencdo de
solugdes benchmark, servindo como base de comparagdo para os modelos espectrais.

Para encontrar solu¢des da transferéncia de energia radiativa total, as equacdes de
transporte podem ser resolvidas em muitos intervalos no espectro e entdo realizar uma
integracdo nestes intervalos. Uma vez que o coeficiente de absorcdo varia de modo irregular
com o numero de onda, esta integracdo requer a solucdo das equacdes de transferéncia para
muitos intervalos espectrais. O modelo da distribuicdo-k reduz a extensdo destes calculos,
pois assume que a intensidade espectral de corpo negro local ndo varia significativamente ao
longo de uma banda de absorcao e pode ser tratada como constante sobre a largura de banda.
Esse método mostrou-se ineficiente para meios ndo-homogéneos ou nao-isotérmicos.

Para os problemas em que os meios participantes s@o nao-isotérmicos e
nao-homogéneos, ou seja, nos quais o estado termodindmico do gds muda continuamente com
a posicao, Goody e Yung, 1989, propuseram o método k-correlacionado, que € baseado na
observacdo de que em um intervalo pequeno de nimero de onda, a transferéncia radiativa ndo
varia com a posicdo exata das linhas espectrais, assim essas linhas podem ser rearranjadas
dentro do mesmo intervalo sendo que a transferéncia de calor radiativa ndo € afetada. Dessa
forma, ao mudar o estado termodindmico do gds, o método correlaciona o coeficiente de
absorc¢do a partir de um conhecido em uma condicao de referéncia.

O modelo SLW, proposto por Denison e Webb, 1993a, permite a obtencdo dos
coeficientes de ponderacdo dos gases cinza a partir de dados calculados pelo método LBL,
porém este modelo nao apresentou bons resultados para problemas nao-homogéneos e/ou nao-
isotérmicos. Posteriormente, Denison e Webb, 1993b, propuseram a funcéo distribui¢do das
linhas de absor¢do do corpo negro (funcdo distribuicio ALB), definida como a fracdo de

energia do corpo negro nas partes em que as linhas espectrais do coeficiente de absorcao
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ficam abaixo de uma sec¢fo transversal constante, e a aplicaram ao modelo SLW, melhorando
os resultados para problemas ndo-homogéneos e nao-isotérmicos. Denison e Webb, 1993b,
também criaram correlagdes para a funcdo distribuicio ALB baseadas nas curvas obtidas
sobre os espectros gerados pelo banco de dados HITRAN. As correlagdes foram
desenvolvidas tanto para as moléculas de HO [Denison e Webb, 1993b] quanto para as de
CO; [Denison e Webb, 1994], tornando a aplicacdo da fung¢do ao modelo SLW mais simples e
as solucdes mais rdpidas. Denison e Webb, 1995, mostraram que € possivel aplicar a ideia do
modelo SLW juntamente com a fung¢@o distribuicdo ALB em situacdes envolvendo mistura de
gases, principalmente nas misturas envolvendo o vapor d’dgua com o diéxido de carbono, que
sdo0 os principais gases resultantes da combust@o de hidrocarbonetos.

O modelo CW (do inglés: Cumulative Wavenumber), desenvolvido por Solovjov e
Webb, 2002, resolve a equacdo de transferéncia radiativa em meios uniformes e nio-
uniformes, e baseia-se em uma funcio gerada quando uma segdo transversal constante corta o
espectro. Nos pontos em que o espectro é menor que essa secdo transversal, o modelo gera
uma reta crescente e, nos pontos em que o espectro é maior que essa secdo transversal, o
modelo gera uma reta constante, gerando assim uma fung¢do ndo-decrescente. Solovjov e
Webb, 2005, estenderam a aplicacdo do modelo CW aos meios com mistura de gases e ainda
o aplicaram a casos envolvendo fuligem. Solovjov e Webb, 2008, aplicaram os modelos SLW
e CW utilizando uma aproximacao multicamada para problemas nao-isotérmicos, dividindo a
distribuicdo de temperatura em partes isotérmicas, assim, dentro de cada camada, o estado
termodindmico é considerado constante, reduzindo o esfor¢co computacional. Galarga et al.,
2011, verificaram que o modelo CW possui uma inconsisténcia na formulac¢do, pois o balanco
de energia ndo € atendido. Além disso, o modelo ndo prediz o fluxo radiativo com a mesma
exatidao que o divergente do fluxo é estimado. Dessa forma, foi proposta uma corre¢do para
essas deficiéncias do modelo, satisfazendo assim o balanco de energia, porém deixando o
modelo CW mais lento, sendo a nova técnica indicada somente para casos em que se necessita
calcular tanto o divergente do fluxo quanto o fluxo de calor no meio.

O modelo FSK (do inglés: full spectrum k-distribution), proposto por Modest e Zhang,
2002, usa as hipéteses do k-correlacionado e da distribuicdo-k. Wang e Modest, 2006,
aplicaram o modelo FSK com o método de Monte Carlo, mostrando que, em aplicagcdes
tridimensionais, a técnica pode reduzir o uso de meméria e o tempo computacional.

Mossi et al., 2010b, investigaram os efeitos dos modelos espectrais do coeficiente de

absorcdo sobre o divergente do fluxo de calor radiativo em uma chama difusiva laminar de
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metano-ar em geometria cilindrica axissimétrica, considerando campos prescritos de
temperatura, concentracio de gases, e fuligem. Os modelos utilizados foram o CW, SLW, GC
e WSGG, sendo o primeiro utilizado como padrio para comparacdo dos resultados. Os
resultados mostraram que mesmo em meios opticamente finos, ha diferencas de mais de 30%
entre os modelos usados no cédlculo do divergente do fluxo de calor por radiagéo.

Em Cassol, 2013, a base de dados espectrais HITEMP 2010 foi empregada no célculo
da transferéncia de calor radiativa em problemas unidimensionais compostos por meios
nao-isotérmicos e nao-homogéneos (CO,, H,O e fuligem), empregando os modelos SLW,
CW, WSGG e GC, os quais tiveram seus resultados comparados a solu¢do benchmark (LBL).
Observou-se que, para as condicdes térmicas e concentragdes de espécies consideradas, o
modelo WSGG forneceu os melhores resultados para os termos fonte radiativos para as
situacdes em que o meio foi considerado composto somente por gases (CO, e H,O), ou
composto por gases e fuligem, especialmente para o caso que considerou fracdo volumétrica
de fuligem 1,0x107, sendo esta quantidade tipica para chamas de metano-ar.

O tratamento das propriedades espectrais de gases, ou mistura de gases, ¢ uma etapa
fundamental na obtengdo de resultados precisos na determinacdo da quantidade de energia
trocada por radiacdo térmica. Apesar do progresso considerdvel dos modelos espectrais nas
ultimas décadas, hd ainda um amplo espaco para a pesquisa de métodos que permitam a
solugdo pratica e computacionalmente vidvel dos problemas envolvendo meios participantes
em radiacdo térmica, principalmente no processo de combustdo. Sdo também necessarios
testes que validem de forma mais abrangente a aplicagdo dos modelos atuais, conduzindo a
novos aperfeicoamentos.

A seguir serdo apresentadas as abordagens que serdo empregadas no presente trabalho:
o modelo linha-por-linha (LBL), o modelo da soma-ponderada-de-gases-cinza (WSGGQG), e o
modelo de gis cinza (GC).

No presente trabalho, os modelos WSGG e GC serdo empregados no cdlculo do
campo de radiacdo na chama de maneira acoplada aos célculos do escoamento reativo,
enquanto a solu¢do benchmark LBL do campo de radiagdo serd obtida posteriormente
considerando campos fixos de temperatura e concentracdes de espécies gasosas e fuligem
(célculo desacoplado radiacdo-CFD), permitindo assim uma avaliacdo quantitativa do erro no

célculo do campo de radiagcdo devido ao emprego dos modelos WSGG e GC.
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3.4.1 Modelo linha-por-linha

A partir da década de 1980, com o desenvolvimento dos computadores, € que se
tornaram possiveis os célculos linha-por-linha. Tais cdlculos baseiam-se no conhecimento
detalhado das linhas espectrais, as quais sdo obtidas de bancos de dados espectrais, tais como
o HITRAN, o HITEMP e o CDSD.

O banco de dados HITRAN foi originalmente criado para andlises da atmosfera
terrestre, e apresenta os parametros medidos na temperatura de 296 K para 39 tipos de
moléculas, entre elas o H,O e o CO,, que sdo os principais gases resultantes da combustio de
hidrocarbonetos. Para estudos de combustdo, ¢ mais apropriada a utilizacdo do banco de
dados HITEMP, que € andlogo ao HITRAN, porém os dados foram obtidos em temperaturas
elevadas (1000 K e 1500 K), e apresenta os parametros apenas para as moléculas de H,O,
CO,, CO, NO e OH. A ultima atualizacdo para o HITEMP foi publicada por Rothman et al.,
2010. Ja o banco de dados CDSD apresenta os dados para a molécula de CO,, medidos nas
temperaturas de 296, 1000 e 2000 K.

Através dos bancos de dados espectrais é possivel determinar o coeficiente de
absorcao espectral para cada nimero de onda, temperatura e concentracio dos gases, e a partir
destes realizar os cdlculos de transferéncia radiativa. A solucdo da ETR baseada em cada linha
espectral do coeficiente de absor¢do denomina-se solugdo linha-por-linha.

Para a determinacdo do coeficiente de absor¢do espectral, primeiramente deve-se

calcular a se¢do-transversal de absor¢do, C, ,

S h (3.38)

Color)= l- ;i%ﬁ(ﬂ—m)z

onde S; é a intensidade para cada linha i do banco de dados em um determinado ndmero de
onda 77;, 7); é a posicdo espectral da linha, e ; é a meia-largura para cada transicdo, que é

calculada como,

Vi = (_J [pv }/Self,i + (1 —Ps )7ur,i:| (339)

na qual 7, ; € a meia-largura devido ao alargamento da prépria molécula em questdo, 7,,; €
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o alargamento devido ao ar, p, € a pressdo parcial da espécie participante, n € o coeficiente
de dependéncia da temperatura, e 7, € a temperatura de referéncia em que estd compilado o
banco de dados. Os valores de Y. i, V4> Si € n sdo fornecidos pelo banco de dados. O valor
da pressdo parcial da espécie participante deve ser menor ou igual a 1 atm, com pressdo total
de 1 atm.

Desta maneira, é possivel gerar um espectro para valores de secio-transversal de
absorcdo, variando-se 7] para as regides de interesse, normalmente entre os valores de 0 cm’!
a 1,0x10* cm™, sendo esta a faixa disponivel no HITEMP 2010. O espectro da se¢dao
transversal deve apresentar uma resolucdo de dezenas de milhares de pontos no eixo das
abscissas para que se possam representar os diversos picos de absor¢do mais importantes de
determinada espécie.

Com os valores de secdo-transversal de absor¢do, obtém-se o coeficiente de absorc¢ao

por unidade de pressdo, em unidade de cm™-atm™,
K, p =N.C, (3.40)

onde N, € o nimero de Loschmidt, dependente da temperatura, dado por [Killinger e Plutov,

20091,
N; =2,479x1019(%j (3.41)

na qual N, tem unidades de moléculas-cm™-atm™ e T é a temperatura, em K. Assim, pode-se
obter o coeficiente de absor¢do pela relagdo &, = pk;, ,, onde p € a pressdo parcial.
O coeficiente de absor¢do &, € obtido para cada gds participante em separado. No

caso de uma mistura de gases, para quantificar o efeito de mais de um gis atuando
simultaneamente, tal como CO, e H,0, o coeficiente de absorcdo total da mistura é dado pela

soma dos coeficientes de absorcao individuais,

Kn.¢ = Pco,Xn.p.co, ¥ PH,0%n,p.H,0 (3.42)
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, . . o . 1
onde &, , é o coeficiente de absor¢do total da mistura gasosa, em cm’ .

.8
No método linha-por-linha resolve-se a equagéo de transferéncia radiativa, Eq. (3.35),
em todos os nimeros de onda em que o coeficiente de absor¢do é fornecido pelo espectro, nos
diferentes pontos da geometria da cdmara de combustdo, considerando o estado
termodindmico local dos gases.

Este modelo € o que fornece os resultados mais proximos da realidade, mas possui
muitas limitagdes computacionais, pois, dependendo do caso a ser resolvido, a solucdo
torna-se impraticdvel. A solucdo da Eq. (3.35) utilizando o método de ordenadas discretas
para as direcdes e o método de diferencas finitas para a discretizagcdo da derivada espacial em
um problema unidimensional, requer a solu¢do de LxMxN equacdes, onde L é o nimero de
dire¢es, M é o niimero de pontos na malha (geometria), e N € o ndmero de coeficientes de
absorcdo para a faixa de nimeros de onda considerada pelo banco espectral. Assim, para um
problema unidimensional, considerando 12 dire¢des (método Ss, conforme serd visto no Cap.
4 deste trabalho), 200 pontos na malha e 30000 valores para o coeficiente de absor¢do
(correspondendo 2 resolugdo espectral de 0,33 cm™), o ndmero de equagdes a serem
resolvidas é de 72,0x10°. Para um problema bidimensional, considerando 24 dire¢des do
método Ss, 6000 pontos na malha, e 30000 valores para o coeficiente de absor¢do, o nimero
de equagdes atinge 4320,0x10°.

Este método € o que fornece os resultados mais precisos e que sdo usados como
benchmarks na validacdo de modelos do coeficiente de absor¢do, os quais sdo utilizados para
tornar vidvel a solucdo do problema radiativo em cédlculos acoplados com outros mecanismos
de transporte.

No presente trabalho, apds a solucdo acoplada entre o problema de radiacdo e o
problema de escoamento reativo (solucio das equagdes de conservacdo de massa, quantidade
de movimento, energia, e espécies quimicas), 0 modelo de solucdo linha-por-linha (LBL) serd
empregado para solugdo da Eq. (3.35) em uma metodologia na qual os cdlculos de radiacdo
serdo desacoplados dos célculos das equacdes de conservacdo de massa, quantidade de
movimento, energia, espécies quimicas, etc. Assim, a Eq. (3.35) serd resolvida com campos
prescritos de temperaturas e de concentracdes de espécies, obtidos a partir de solugdes prévias
das equacgdes de conservacdo citadas. A mesma metodologia de cdlculo desacoplado
utilizando campos prescritos de temperaturas e concentracdes de espécies serd aplicada para a

solu¢do da Eq. (3.35) utilizando os modelos WSGG e GC (apresentados a seguir), com o
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objetivo de comparar os resultados dos campos de radiacdo obtidos da solucdo LBL com
aqueles obtidos com os dois modelos ora citados, permitindo assim uma avaliacio

quantitativa dos resultados destes modelos.
3.4.2 Modelo da soma-ponderada-de-gases-cinza

O modelo da soma-ponderada-de-gases-cinza (WSGG — do inglés: weighted-sum-of-
gray-gases) foi desenvolvido por Hottel e Sarofim, 1967, e visa substituir a variacao espectral
do coeficiente de absor¢do por um pequeno niimero de gases cinza. A partir deste modelo, a

emitancia total ao longo de um caminho § pode ser calculada por:

Ng
e(pS)=> a; (T)(l—e_Kf”S) (3.43)
i=0

onde x; € o coeficiente de absor¢do e a; € o coeficiente de ponderagio correspondentes ao
Jj-ésimo gas cinza, e Ng € o nimero de gases cinza considerados. O coeficiente de ponderacio
a; representa a fracdo de energia de um corpo negro na regido do espectro correspondente ao
coeficiente de absor¢do do gas cinza x;.

Smith et al., 1982, propuseram que os coeficientes de ponderagdo a; fossem

representados por polindmios,
3 k-1
a;(T)= 3 b; T (3.44)
k=1

onde j € o gas cinza (j = 1, ..., Ng), e K-1 é o grau do polindmio. Assim, Smith et al., 1982,
obtiveram os polinomios dos coeficientes de ponderagdo a; e os coeficientes de absor¢do x;
ajustados para misturas de vapor de dgua e didxido de carbono para temperaturas de 600 K a
2400 K e pressdes parciais multiplicadas pelo caminho de 0,001 atm-m a 10 atm-m utilizando
como base os valores de emitancias totais obtidas do modelo de banda larga exponencial. Os
coeficientes x; e b; obtidos por Smith et al., 1982, estdo apresentados na Tab. 3.1, para razdo
de pressdes parciais pp2o/Pco2 = 2, 0 qual € o valor tipicamente considerado para combustio

de metano. Observa-se que na Tab. 3.1 o subescrito g refere-se aos gases, uma vez que
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posteriormente haverd um subescrito s referindo-se a fuligem. Ainda, o ajuste das emitancias

totais para obtencdo dos coeficientes a; e x; € feito com a restricdo de que o somatdrio dos

. . .. . N,
coeficientes g; seja igual a um, ou seja, Y -° 1.

j=0 aj=

Tabela 3.1 - Coeficientes do modelo WSGG para pg2o/pco> = 2 [Smith et al., 1982].

J | gjp mMatm™] | b, x10" | by iox10°[K'] | bgjsx10"[K?] | by ex10" [K7]
1 0,4201 6,508 -5,551 3,029 -5,353
2 6,516 -0,2504 6,112 -3,882 6,528
3 131,9 2,718 -3,118 1,221 -1,612

Com o modelo WSGG, a ETR, Eq. (3.35), fica da seguinte forma:

dl

com j variando de 0 até 3 (Ng = 3, no caso do modelo de Smith et al., 1982). A Eq. (3.45)

deve ser resolvida com a condic¢io de contorno [Modest, 1991],

L, i=a;(T,)IcN(T,) (3.46)

na qual o subescrito w refere a parede.

Apés o célculo das intensidades I;, a intensidade de radiagdo total pode entdo ser

determinada por,

1=2.1, (3.47)

O modelo WSGG tem sido bastante utilizado em célculos acoplados de transferéncia
de calor radiativa e dindmica de fluidos computacional em decorréncia da sua boa relacio
entre precisdo dos resultados e exigéncia computacional, e estd disponivel para utilizacdo em

softwares comerciais, como, por exemplo, Fluent, CFX, StarCD, etc.
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O modelo WSGG com os coeficientes obtidos por Smith et al., 1982, também tem sido
bastante utilizado, porém alguns trabalhos foram recentemente publicados com o objetivo de
atualizar tais coeficientes com dados espectrais mais atuais [Dorigon et al., 2013;
Krishnamoorthy, 2010a], ou para considerar nestes coeficientes os efeitos das variacdes das
pressdes parciais das espécies [Johansson et al., 2011], uma vez que normalmente os
coeficientes a; e k; sdo ajustados para razdes fixas de pressdes parciais, como por exemplo
pr20/pcoz = 2.

O modelo WSGG de Dorigon et al., 2013, empregado no presente trabalho, estd

apresentado a seguir.

Modelo WSGG de Dorigon et al., 2013

Dorigon et al., 2013, determinaram novos coeficientes para o modelo WSGG,
realizando o ajuste das curvas de emitincia total em relacdo aquelas calculadas a partir da
integracdo linha-por-linha, usando as linhas espectrais obtidas através da base de dados
espectrais HITEMP 2010 [Rothman et al., 2010], a qual é a versdo mais recente da base de
dados espectrais. Os coeficientes obtidos por Dorigon et al., 2013, estdo apresentados na Tab.

3.2, onde observa-se que os autores consideraram quatro gases cinza (Ng = 4).

Tabela 3.2 - Coeficientes do modelo WSGG para pyro/pco, = 2 [Dorigon et al., 2013].

J | Kgjp Imtatm™] | by iX10" | by iax10*[K'] | bg;3x10"[K?] | bg;4x10" [K7] | by jsx10™ K™
1 0,192 0,5617 7,8440 -8,5630 4,2460 -7,4400
2 1,719 1,4260 1,7950 -0,1077 -0,6972 1,7740
3 11,370 1,3620 2,5740 -3,7110 1,5750 -2,2670
4 111,016 1,2220 -0,2327 -0,7492 0,4275 -0,6608

3.4.3 Modelo de gis cinza

No modelo de gis cinza (GC), considera-se que o coeficiente de absor¢cdo x seja
independente do nimero de onda, podendo assumir um valor constante ou, de maneira mais

elegante, ser funcdo da temperatura e da concentragido do meio.
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Com o modelo GC, a ETR, Eq. (3.35), fica da seguinte forma:

dl
—g = M T Hoy (D (3.48)

No presente trabalho foi adotado o modelo GC apresentado em Cassol et al., 2014, o
qual fornece uma correlacdo para o coeficiente de absor¢cio na forma de uma funcdo

polinomial:

K, = p, (c0 +oT+c,T° +¢,T° +c,T* + CSTS) (3.49)
onde o subescrito i representa cada espécie quimica (H,O ou COy,), e os coeficientes ¢y, ¢, ¢z,
c3, C4, € Cs5 estdo apresentados na Tab. 3.3. Esta funcio polinomial foi ajustada por Cassol et
al., 2014, separadamente para cada espécie quimica, utilizando o banco de dados espectrais

HITEMP 2010, através da seguinte relagdo,

J‘K',]ICN’,]dI]
_n
IICN,ndﬂ
n

K (3.50)

Tabela 3.3 — Coeficientes polinomiais para o calculo do coeficiente de absorcao para o

modelo GC [Cassol et al., 2014].

i=CO, i=H0
co [cmatm™] -6,4750x10" 7,5702x10™
ci [ematm K] 4,2895x10~ -1,9716x10”
c> [ematm K] -6,6089x10° 2,1998x10°
c3 [ematm 'K 4,4190x10” -1,2492x10”
¢4 [ematm K] -1,3796x10™"* 3,5385x10°"
cs [ematm K] 1,6484x107° -3,9663x10™"7

Ap6s o célculo do coeficiente de absor¢do de cada espécie utilizando a Eq. (3.49), o
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coeficiente de absor¢do da mistura gasosa é determinado por,

para entdo ser empregado na ETR, Eq. (3.48).

O modelo GC € o de implementacdo mais simples dentre os modelos espectrais
existentes, pois considera que o coeficiente de absor¢@o da espécie quimica seja constante em
relacio a todo o espectro. Conforme mostrado na Fig. 3.7, essa hipétese é bastante
rudimentar, observando-se que o coeficiente de absor¢do para uma espécie quimica gasosa
varia fortemente com o nimero de onda.

Contudo, ele ainda € muito utilizado devido a sua simplicidade, e consequente
economia computacional, o que o torna importante quando a solu¢do da ETR precisa estar
acoplada com a solugdo de outras equacdes de conservacdo em aplicagOes reais de
engenharia, como em simula¢des de grandes caldeiras industriais, ou ainda em estudos das
interagdes TRI empregando LES ou DNS, os quais mesmo isolados apresentam uma alta
demanda computacional. Diversos trabalhos podem ser citados utilizando o modelo GC, tais
como Dos Santos et al., 2014, Crnomarkovic et al., 2013, Mossi et al., 2012, Cassol et al.,
2012, Edge et al., 2011, Demarco et al., 2011, Silva et al., 2010, Dos Santos et al., 2009,
Narayanan e Trouvé, 2009, Klason et al., 2008, Saji et al., 2008, Deshmukh et al., 2008.

3.5 Radiacao da fuligem

Como mostrado pela microscopia eletronica, as particulas de fuligem sdo pequenas e
podem ser consideradas como aglomerados aproximadamente esféricos, possuindo tamanhos
que variam de 0,005 pm a 0,08 pm, tendo 0,3 um em casos extremos. As particulas de
fuligem podem aparecer em aglomerados com fracdes volumétricas na chama de
aproximadamente 107 a 10*. De forma a determinar as propriedades radiativas de uma
nuvem de fuligem, é necessdrio conhecer a quantidade, forma e distribuicdo da fuligem, tanto
quanto suas propriedades Opticas, que dependem da composi¢do quimica e da porosidade das
particulas [Modest, 2003].

Mossi et al., 2012, aplicaram os modelos de gis cinza, WSGG e CW para célculo da
transferéncia de calor radiativa em meio participante composto por misturas de gases e

fuligem em uma geometria unidimensional, comparando os resultados com solu¢des LBL. Os
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autores afirmaram que os modelos de gis cinza e WSGG foram os que forneceram os
melhores resultados nas situagdes em que a radiacdo térmica era dominada pela fuligem,
enquanto o modelo CW fornecia os melhores resultados para baixas concentracdes de
fuligem.

Bressloff, 1999, investigou uma situagdao semelhante, e concluiu que o modelo WSGG
fornecia bons resultados, mesmo para baixas quantidades de fuligem.

Demarco et al., 2011, avaliaram alguns modelos espectrais (SNB, FSCK, SLW e
WSGG) para misturas de gases e fuligem em geometrias unidimensionais e bidimensionais.
Os autores afirmaram que o modelo WSGG foi muito eficiente do ponto de vista
computacional (1:255 em relacdo ao SNB, utilizado como benchmark) e fornece bons
resultados para as fragcdes volumétricas de fuligem usualmente encontradas em chamas de
metano, apesar de levar a discrepancias significativas com altas cargas de fuligem.

Cassol, 2013, comparou os resultados obtidos com os modelos GC, WSGG, SLW e
CW em relagdo a solucdo benchmark (LBL), em geometria unidimensional, para meios néo-
isotérmicos e ndo-homogéneos, compostos por gases e fuligem, e mostrou que o modelo
WSGG foi o que forneceu os melhores resultados, incluindo a situacdo em que a fragfo
volumétrica de fuligem era de 107, quantidade tipica para chamas de metano-ar.

Na presente pesquisa, o coeficiente de absorcio € obtido através da solucgdo
benchmark LBL e do modelo WSGG, considerando a mistura de gases e fuligem, produtos da
combustdo de metano-ar na cdmara de combustao cilindrica em estudo.

O modelo WSGG serd empregado no calculo do campo de radiacdo na chama de
maneira acoplada aos cdlculos do escoamento reativo, enquanto a solu¢ao benchmark LBL do
campo de radiacdo serd obtida posteriormente considerando campos fixos de temperatura e
concentragdes de espécies gasosas e fuligem (calculo desacoplado radiacdo-CFD), permitindo
assim uma avaliag¢do quantitativa do erro no célculo do campo de radiacdo devido ao emprego
do modelo WSGG.

A solugdo LBL e o modelo WSGG serdo discutidos a seguir para inclusio da radiacio
da fuligem.

Experimentos demonstraram que a varia¢do do coeficiente de absor¢ao da fuligem em
relacdo ao numero de onda pode ser aproximada por uma relacdo linear [Siegel e Howell,

2002; Modest, 1993; Hottel e Sarofim, 1967]:
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Kps=Bf10 (3.52)

onde f, € a fracdo volumétrica de fuligem e S é uma constante do modelo, considerada neste
trabalho igual a 4,1 [Cassol et al.,, 2014; Yagi e lino, 1961]. Siegel e Howell, 2002,
apresentam diferentes valores de f conforme o combustivel: 6,3 para 6leo combustivel, 4,9
para propano, 4,0 para acetileno, e 3,7 a 7,5 para carvio. A Eq. (3.52) mostra que a
dependéncia do coeficiente de absor¢do da fuligem em relacdo ao nimero de onda é muito
menos complexa do que aquele comportamento mostrado na Fig. 3.7. Assim, para a solucio
LBL, o coeficiente de absorcdo da mistura de gases e fuligem deverd ser o somatdrio das
Equacdes (3.42) e (3.52).

No modelo WSGG, para uma mistura de gases e fuligem, um gas cinza adicional com
coeficiente de absor¢do nulo (k.9 = 0) deve ser considerado, correspondendo as janelas

transparentes de vapor de 4gua e dioxido de carbono. Seu coeficiente de ponderacdo é

N, . .
j:Glag’ j- No caso de misturas puras de gases, as janelas

calculado como a,,=1-)
transparentes nio contribuem para o processo, mas em uma mistura de gases e fuligem
deve-se considerar a emissao e a absorcao da fuligem nas regides espectrais correspondentes.
Os coeficientes do modelo WSGG para a fuligem estdo apresentados na Tab. 3.4.
Observa-se que o subescrito s refere-se a fuligem, assim como anteriormente foi apresentado

o subescrito g para os gases. O coeficiente de absor¢@o da fuligem € obtido pelo produto do

coeficiente do modelo X, s presente na Tab. 3.4 pela fracdo volumétrica de fuligem e pela

constante f, e o coeficiente de ponderagdo da fuligem € obtido de maneira andloga a Eq.
(3.44), com j = n. Assim, o coeficiente de absor¢do para a mistura de gases e fuligem € obtido
através de todas as combinagdes possiveis de coeficientes de absor¢do dos gases e fuligem nas

Tabelas 3.2 € 3.4,

Kj = Kg,m + Ks,n (353)

Os coeficientes de ponderagdo para a mistura sdo definidos como:

J = m,n = ag,mas,n (354)
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onde a dimensdo de j é mxn. Deve-se observar ainda que o subindice m acima representa o
subindice j da Tab. 3.2, uma vez que com a inclusio da fuligem, agora o subindice j € usado

para descrever a mistura de gis e fuligem, mantendo a ETR, Eq. (3.45), inalterada.

Tabela 3.4 - Coeficientes do modelo WSGG para fuligem [Cassol, 2013].

Ksnpo [m]" byni bon2 [K'] | b3 [K7] by [K] byns [K']
22313,49 | 0,95552 | -1,431x10° | 9,871x107" | -3,390x10"° | 4,555x10"*
4666248 | 0,08010 | 1,290x107° | -7.874x107" | 2,322x10"° | -3,084x10™

3.6 Interacoes Turbuléncia-Radiaciao

Turbuléncia e radiagdo sdo fendmenos fisicos de alta complexidade mesmo quando
analisados de forma independente. Em escoamentos reativos turbulentos, porém, os campos
de concentracdio de espécies e de temperatura podem experimentar grandes flutuacdes,
gerando variacdes no campo radiativo. Desta maneira, neste tipo de escoamento ndo é
possivel tratar estes fendmenos de forma independente, sendo necessario trata-los de maneira
relacionada, surgindo as chamadas interacdes turbuléncia-radiacio (TRI — do inglés:
Turbulence-Radiation Interactions).

O primeiro estudo tedrico sobre as interagdes TRI [Foster, 1969] ja mostrava que as
propriedades radiativas de uma chama turbulenta estariam incorretas se as flutuacdes
turbulentas fossem negligenciadas nos célculos, especialmente para meios opticamente
espessos, sendo estes resultados confirmados experimentalmente [Amin e Foster, 1973; Tan e
Foster, 1978]. Em relag@o ao calculo tedrico da energia radiativa, Becker, 1975, estimou que
esta energia variasse em até 500% em relag@o ao seu valor médio em uma chama turbulenta.

J4 o primeiro célculo realizado numericamente sobre as interagcdes TRI, apresentado
em Germano, 1978, baseou-se na hipdtese de que as flutuagdes de temperatura e
concentragdes de espécies eram randomicas e que 0 meio participante era cinza. Em seguida,
Kabashnikov e Kmit, 1979, estudaram os efeitos combinados das flutuacdes do coeficiente de
absorcdo e da temperatura sobre a radiagdo e introduziram a hipétese da aproximagdo da
flutuacdo opticamente fina (OTFA — do inglés: Optically Thin Fluctuation Approximation),
que assume que o livre caminho médio da radiagcdo é muito maior do que a escala integral do

escoamento turbulento.
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Assim, conforme destaca Coelho, 2007, estudos tedricos, experimentais € numéricos
realizados até o ano de 1980 ja haviam mostrado que existe uma dependéncia entre
turbuléncia e radiacio, porém o conhecimento sobre o comportamento fisico destas intera¢des
ainda era limitado, uma vez que eram utilizadas grandes simplificacdes nas andlises e o0s
dados experimentais eram insuficientes. Desde entdo, esforcos significativos foram realizados
com o objetivo de melhorar o conhecimento sobre o comportamento fisico das interacdes TRI
e de desenvolver procedimentos numéricos para considerd-las nas simulacdes de escoamentos
reativos. Alguns destes estudos serdo apresentados a seguir, os quais estdo, de alguma
maneira, relacionados ao objetivo do presente trabalho, enquanto revisdes mais completas
(abordando os diferentes temas desta imensa drea de pesquisa denominada interagcdes TRI)
podem ser encontradas em Modest, 2005, Coelho, 2007, e Coelho, 2012.

Os cdlculos numéricos realizados para analisar as interagdes TRI podem ser
desacoplados ou acoplados. Calculos desacoplados consideram distribui¢des de temperatura e
concentracdo de espécies como dados de entrada, ou seja, estas distribuigdes sdo assumidas,
calculadas anteriormente com um c6digo de dinadmica de fluidos computacional (CFD — do
inglés: Computational Fluid Dynamics), ou obtidas de dados experimentais. Em muitos casos,
calcula-se somente a radiacdo ao longo de uma linha (radiacdo entre duas placas planas
infinitas — problema unidimensional). Os célculos acoplados consideram simultaneamente
todos os mecanismos e modelagens do escoamento, tais como turbuléncia, transferéncia de
calor e combustao, sendo entdo extremamente mais complexos do que os primeiros.

Hall e Vranos, 1994, investigaram as interacdes TRI em uma chama difusiva de CHy-
H,, utilizando um cédigo CFD para fornecer os dados de entrada necessarios para resolver a
ETR temporal média usando a hipdtese OTFA e um modelo de propriedades radiativas de
banda larga. Naquele estudo, foram realizados célculos unidimensionais para algumas
posicdes a partir da saida do queimador considerando somente a influéncia da radiagdo da
espécie H,O, pois a concentragdo de CO, era muito menor do que aquela de H,O para a
chama em estudo. Os resultados foram comparados com aqueles obtidos usando um método
estocdstico e concordaram de forma satisfatoria.

Krebs et al., 1994, usaram a hipétese OTFA para simular a intensidade de radiagdo de
CO; ao longo de uma linha em uma dada faixa espectral, obtendo os dados de entrada para os
célculos de transferéncia de calor radiativa de um cdédigo CFD, e entdo comparando os
resultados das simulagdes com dados experimentais. Apesar dos dados experimentais nao

estarem completos para as flutuagdes de temperatura e de concentragdes, os autores fizeram
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comparagdes qualitativas e concluiram que a intensidade de radiacdo espectral temporal
média calculada era maior quando as interacdes TRI foram consideradas, observando que este
comportamento se deve a ndo-linearidade entre temperatura e coeficiente de absor¢ao de CO,.

Em um trabalho posterior Krebs et al., 1996, reportaram o mesmo tipo de comparagao,
porém aplicada a uma chama difusiva turbulenta de propano-ar, e usando dados de entrada
obtidos experimentalmente. Naquele estudo os autores realizaram cdlculos considerando
diferentes abordagens para as intera¢cdes TRI: desprezando-as, considerando-as somente com
flutuacdes de temperatura, e considerando-as com ambas as flutuacdes de temperatura e de
concentracdo de espécies (assumindo que as flutuacdes de concentracdes sdo correlacionadas
com as flutuacdes de temperatura). Os resultados mostraram que predi¢des precisas da
transferéncia radiativa na zona de reac@o exigem que ambas as flutuagcdes de temperatura e de
concentragdes sejam levadas em conta.

A validagdo das predicdes que consideram a hipdtese OTFA pode ser realizada por
comparagdo com dados experimentais ou por comparagdo com o cilculo exato da ETR.
Coelho, 2002 e 2004, avaliou a precisdo da hipétese OTFA pela comparacio das predi¢des
baseadas nesta aproximacgdo em relacdo a solucdo exata da ETR calculada usando um método
estocdstico, utilizando os dados disponiveis (campos de temperatura e concentracdes de
espécies) da chama Sandia D [Barlow e Frank, 1998].

Em Coelho, 2002, a intensidade de radiacdo total média foi computada usando o
modelo SLW para avaliar as propriedades radiativas do meio participante e foram utilizadas
quatro abordagens para o cdlculo da ETR, sendo uma delas a solucdo exata, e outras trés
empregando a OTFA: (i) solucdo exata usada como referencial (método estocdstico), (ii)
modelagem considerando totalmente as interagdes TRI (autocorrelagdo do coeficiente de
absorcdo, correlacdo entre coeficiente de absorcdo e temperatura, autocorrelacdo de
temperatura), (iii) modelagem considerando somente a autocorrelacdo de temperatura na
formulagdo das interagdes TRI, e (iv) desprezando as interacdes TRI. Os resultados
apresentaram boa concordincia somente entre a modelagem completa das interacdes TRI e a
simulagdo estocdstica. Quando as interagdes TRI foram consideradas somente pela influéncia
das flutuacdes de temperatura os resultados ndo foram considerados satisfatérios e, no caso de
desprezar as interagdes TRI, os resultados foram ainda piores.

Uma analise semelhante foi realizada em Coelho, 2004, calculando a intensidade de
radiacdo total média para linhas (unidimensionais) e comparando os resultados das mesmas

quatro abordagens de cdlculo das interagdes TRI, porém as propriedades radiativas do meio
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foram calculadas usando o modelo SNBCK. Os resultados seguiram a mesma tendéncia
daqueles apresentados em Coelho, 2002. Estes resultados estdo ligeiramente diferentes dos
resultados apresentados em Coelho et al., 2003, uma vez que neste dltimo a diferencga entre as
abordagens completa (caso (ii)) e parcial (caso (iii)) foi um pouco menor.

O primeiro trabalho realizando célculos acoplados de transferéncia de calor radiativa
em escoamentos reativos considerando interacdes TRI foi reportado em Song e Viskanta,
1987, no qual os autores investigaram uma chama turbulenta de metano pré-misturado em ar
dentro de uma cadmara de combustdo bidimensional, assumindo funcdes para as propriedades
dos gases para realizarem o estudo das interacdes TRI. Naquele trabalho inicial concluiu-se
que a influéncia das interacdes TRI sobre as propriedades do escoamento dentro da camara de
combustio estudada poderia ser desprezada, devido ao pequeno volume da chama comparado
ao volume total da cimara. Entretanto, neste mesmo estudo os autores realizaram cdlculos
paramétricos e verificaram que os efeitos das interagdes TRI se tornariam significativos se o
tamanho da chama fosse da mesma escala de grandeza do volume da cAmara de combustao.

O método denominado composition probability density function (composition PDF),
no qual as concentracdes das espécies e a temperatura sdo tratadas como varidveis
estocdsticas, foi usado em Li e Modest, 2002a, para estudar os efeitos das interacdes TRI em
escoamentos reativos que incluem radiacio térmica. Os autores afirmaram que este método é
capaz de tratar as interagdes TRI de forma rigorosa, onde muitos termos nao-fechados
resultantes do processo de médias de Reynolds na equacdo ETR podem ser calculados de
forma exata, e os outros podem ser modelados usando a hipétese OTFA. Os autores aplicaram
tal metodologia em um combustor cilindrico com chama difusiva de metano-ar, considerando
reacdo quimica instantanea, coordenadas cilindricas axissimétricas, e propriedades radiativas
dos gases através do modelo FSCK. Os cdlculos indicaram que ocorria aumento dos fluxos
radiativos nas paredes como um resultado das interacdes TRI, e ainda, que a desconsideracao
das interacdes TRI conduzia a valores subestimados para a transferéncia de calor por
radiagdo, fazendo com que os niveis de temperatura dentro da cAmara fossem sobreestimados.
No mesmo trabalho, Li e Modest, 2002a, investigaram a importancia dos diferentes termos
TRI (a saber: (i) autocorrelacdo do coeficiente de absorcao, (ii) autocorrelacdo de temperatura
ou da funcdo de Planck, (iii) correlacio entre o coeficiente de absorcdo e a fungdo de Planck,
(iv) todas correlacdes anteriores juntas) utilizando campos convergidos de composicio
(concentracdes de espécies e temperatura). Embora a ndo-linearidade da funcdo de Planck

com a temperatura seja a mais severa comparando com as outras funcdes, a consideracio
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somente da autocorrelagdo de temperatura nao se mostrou suficiente, sendo que os resultados
indicaram que a correlagcdo entre o coeficiente de absorcdo e a funcdo de Planck € a mais
importante.

Outra aplicacdo do método composition PDF foi apresentada por Li e Modest, 2002b,
com o objetivo de verificar se as interacoes TRI seriam importantes ou ndo em chamas
turbulentas e, entdo, caso fossem, quais seriam as principais correlacdes que deveriam ser
consideradas nas simulac¢des. Para tal, os autores utilizaram as condicdes da chama Sandia D,
a qual consiste em uma chama de metano-ar amplamente estudada na literatura e com dados
experimentais detalhados, e ainda aplicaram fatores de multiplicacio nesta chama para
poderem simular chamas com espessuras Opticas maiores (as espessuras Opticas estudadas
variaram entre 0,237 e 0,948). As demais caracteristicas da simulacdo sd3o as mesmas de Li e
Modest, 2002a. Os resultados apresentaram a mesma tendéncia do trabalho anterior [Li e
Modest, 2002a], porém observou-se que tais comportamentos foram mais intensos nas
chamas de maior espessura Optica.

Uma simulagdo numérica da chama Sandia D foi realizada por Coelho et al., 2003,
usando para fechamento da turbuléncia o modelo de transporte das tensdes de Reynolds
(RSM) e 0 modelo de combustao steady flamelet laminar. O objetivo do trabalho era mostrar
e comparar os efeitos de diferentes abordagens para o célculo da transferéncia de calor por
radiacdo e para o cdlculo das interagdes TRI. A OTFA e o método de ordenadas discretas
foram usados, tratando o meio tanto como cinza, quanto como ndo cinza, usando o modelo
SLW. A influéncia das interagdes TRI sobre a transferéncia de calor radiativa foi investigada
considerando-as de forma parcial, através somente da autocorrelacdao de temperatura (funcido
de Planck) ou de forma completa, considerando ambos os termos de autocorrelagdo do
coeficiente de absorc¢do e correlagdo entre coeficiente de absorcdo e fungdo de Planck. A
partir da andlise realizada os autores concluiram que a natureza espectral da radia¢do deve ser
considerada para obter uma predi¢do precisa da transferéncia de calor por radiagdo. Embora
os resultados da transferéncia de calor radiativa tenham concordado com os dados
experimentais, os campos de temperatura e de concentracdo de espécies foram
sobreestimados, por isso os autores fizeram uma investigacdo realizando célculos radiativos
adicionais baseados em dados experimentais, com o objetivo de isolar o efeito deste
mecanismo, os quais confirmaram as tendéncias observadas nos cdlculos acoplados de
radiacdo-CFD. Ainda, a interacdo TRI aumentou a transferéncia radiativa por um fator de

aproximadamente 30% para chama estudada, independente da consideragdo de interacdo
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parcial ou completa.

Tessé et al., 2004, calcularam a transferéncia de calor por radiagdo com o objetivo de
estudar as intera¢cdes TRI em uma chama em jato turbulento difusivo de etileno-ar usando um
método de Monte Carlo e o modelo k-correlacionado. Os autores utilizaram uma metodologia
RANS com o modelo k-¢ para a turbuléncia e um método PDF para a combustdo. Na chama
considerada, o efeito das interagdes TRI foi um aumento de aproximadamente 30% na taxa
liquida de transferéncia radiativa.

A pesquisa de Snegirev, 2004, teve como foco a incorporacdo de um método
estatistico (Monte Carlo) para transferéncia de calor radiativa na modelagem de chamas
difusivas turbulentas. Os autores consideraram um mecanismo de cinética quimica de
combustio com trés etapas, incluindo fuligem, sendo as taxas de reacdo calculadas utilizando
o modelo EBU. As equacdes de transporte foram resolvidas na forma média de Favre,
utilizando para fechamento o modelo k-£padrdo. O comportamento das propriedades
radiativas da mistura gés-fuligem foi tratado tanto como cinza ou como nao cinza (usando o
modelo WSGG), sendo que a comparacao dos fluxos de calor radiativos calculados indicou a
aplicabilidade do modelo de meio cinza nos casos com altas concentragcdes de fuligem. O
autor ainda considerou o efeito das interacdes TRI no cédlculo da emissdo de radiacdo (para a
absorcdo, foi considerada a hipétese OTFA), permitindo a consideracdo da autocorrelacdo de
temperatura e a correlagdo entre o coeficiente de absor¢@o e a temperatura. Os resultados da
modelagem das chamas mostraram boa concordincia quando comparados com dados
experimentais (concentragdes de espécies gasosas, temperatura e suas flutuacdes turbulentas,
velocidade e suas flutuagdes turbulentas, e fluxos de calor radiativos), e a importancia de
considerar as interagdes TRI foi evidenciada através da melhoria dos resultados obtidos para a
fracdo radiativa total, a qual também possuia valores experimentais para usar nas
comparagoes.

A maioria dos trabalhos que estudam as interacdes TRI estd baseada na hipdtese
OTFA, a qual, na préatica, considera que as flutuagdes do coeficiente de absorcdo ndo sdo
correlacionadas com as flutuacdes da intensidade de radiacdo. Modest e Mehta, 2006,
propuseram um modelo para a correlacdo entre as flutuacdes do coeficiente de absor¢do e as
flutuacdes da intensidade de radiagcdo (denominada na literatura como “absorcdo TRI”), o qual
serd importante somente se os vortices turbulentos forem opticamente espessos. Os resultados
mostraram que a absorcdo TRI é muito importante na regido de interface da chama em regides

espectrais opticamente espessas, embora a contribuicao total a transferéncia de calor radiativa
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global possa ser pequena para gases ndo-cinza com coeficientes de absor¢do relativamente
baixos na maior parte do espectro. Entretanto, existe uma faixa de espessuras Opticas
intermedidrias, onde os vértices turbulentos ndo sdo nem opticamente finos, nem opticamente
espessos, na qual nem a OTFA nem o modelo proposto seria inteiramente satisfatorio, porém
nenhum outro modelo estd disponivel atualmente [Coelho, 2007].

Estudos numéricos foram apresentados em Habibi et al., 2007a e 2007b, para
diferentes cendrios das interagdes TRI em simulacdes RANS da chama difusiva ndo-luminosa
Sydney HM1 e da chama Sandia D, modelando a turbuléncia pelo modelo RSM e a cinética
quimica através de um mecanismo reduzido com modelo steady flamelet laminar,
considerando a aproximacdo de escalar conservado com funcdo PDF assumida para a
interacdo entre turbuléncia e cinética quimica. Neste trabalho, foi considerado o método de
ordenadas discretas em combinacdo com o modelo WSGG para solugdao da ETR. Os cendrios
das correlacdes das interacdes TRI que foram analisados sdo: desprezando as interacdes TRI,
considerando somente a autocorrelagdo do coeficiente de absorcdo, considerando somente a
autocorrelacdo de temperatura, considerando a autocorrelagdo do coeficiente de absorcio e a
autocorrelacdo de temperatura (sem considerar a correlacdo cruzada entre elas), considerando
a correlacdo cruzada entre o coeficiente de absor¢do e a temperatura. Os autores
demonstraram que a radiacio ndo afeta a estrutura da chama, no sentido de que os campos de
velocidades, temperaturas e concentracdes de espécies sdo muito pouco afetados mesmo com
a inclusdo das interacdes TRI, obtendo como efeito liquido de considerar as interagdes TRI a
diminuicdo na temperatura média em regides de alta temperatura, pois a emissao € o processo
dominante nas chamas opticamente finas estudadas. Em relacdo aos diferentes cendrios das
interagdes TRI, este estudo mostrou que néo € suficiente considerar somente a autocorrelacao
de temperatura, e que o efeito da correlacio combinada entre o coeficiente de absor¢do e a
temperatura € o mais importante, corroborando com resultados de trabalhos anteriores [Li e
Modest, 2002a e 2002b].

O método composition PDF combinado com um método particle Monte Carlo foi
empregado em Wang et al., 2008, para investigar a transferéncia de calor radiativa em trés
chamas de metano-ar: a chama Sandia D, e outras duas chamas artificiais derivadas dela a
partir da sua duplicagdo e quadruplicacdo, obtendo assim chamas de diferentes espessuras
Opticas. Os autores afirmaram que esta metodologia é capaz de levar em conta ambos os
termos “emissdo TRI” (correlagdo das flutuacdes do coeficiente de absorcdo e da funcdo de

Planck) e “absorcdo TRI”. Os autores validaram a metodologia mostrando que o perfil de
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temperatura média na linha de centro da chama Sandia D padrdo concordava com seus dados
experimentais. Um ponto importante apresentado neste trabalho diz respeito aos efeitos da
radiacdo na chama, os quais se tornaram mais significativos conforme aumentava a espessura
Optica, e ainda, o efeito da interacdo TRI tendia a aumentar o termo fonte radiativo em
aproximadamente 30% em ambas as chamas, tanto para o caso de considerar a interagcdo TRI
por completo, como no caso de considera-la parcialmente usando a OTFA, demonstrando
assim que ambas as trés chamas eram opticamente finas e que a hipétese OTFA era vélida.

Poitou et al., 2012, apresentou um estudo detalhado da transferéncia de calor radiativa
e LES para combustio turbulenta em uma chama de laboratério, o qual utilizou o método de
ordenadas discretas para solu¢do da ETR, o modelo SNB-FSCK para as propriedades
radiativas do meio participante, e cinética quimica de dois passos para reagdo de propano-ar.
Primeiramente, os autores mostraram que a radiacdo influenciou a estrutura da chama, por
exemplo, aumentando os niveis de temperatura nos gases ainda nao queimados (maximo em
100 K), e diminuindo estes niveis na regido de pds-queima (maximo em -150 K), o que
poderia ter um efeito significativo na predi¢do de espécies secunddrias poluentes ou fuligem,
e ainda alterando as flutuagdes de temperatura em aproximadamente 8%. Outro estudo
realizado naquele mesmo trabalho estd relacionado as interacdes TRI. Os resultados
mostraram que as interacdes TRI aumentaram a transferéncia de calor radiativa total em 7,4%
e que em alguns pontos o termo fonte radiativo variou em 20%. A importancia relativa de
cada correlagdo foi discutida usando quatro tipos de correlacdes: autocorrelagdo do
coeficiente de absorcdo, autocorrelacdo de temperatura, correlagdo entre o coeficiente de
absor¢do e a temperatura, correlacdo entre o coeficiente de absorcdo e a intensidade radiativa
(esta ultima € desprezada em trabalhos que consideram a hipétese OTFA), mostrando que,
apesar de todas as correlages apresentarem algum efeito perceptivel sobre os resultados, a
autocorrelacdo de temperatura e a correlag@o entre o coeficiente de absor¢do e a temperatura
sd0 as mais importantes.

Na pesquisa apresentada em Gupta et al., 2013, foi aplicada uma modelagem LES
juntamente com um modelo de transporte da fungdo PDF para solu¢do do escoamento com
combustdo, acoplados a um método de Monte Carlo para solucio da ETR, utilizando
resolucdo espectral linha-por-linha. Tal modelagem acoplada foi aplicada na chama Sandia D,
assim como em outras trés chamas construidas a partir dela, aplicando um fator de escala e
uma correlacdo para inclusdo de fuligem, criando assim chamas artificiais com efeitos

radiativos que poderiam ser estudados, uma vez que a fracdo radiativa da chama Sandia D é
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somente de aproximadamente 5%. Cabe salientar a grande complexidade da andlise realizada,
a qual apresentou um alto custo computacional, de aproximadamente 5000 horas para um
mecanismo de reacdo global, e 10000 horas para um mecanismo de reacdo com dezesseis
espécies (quarenta e uma etapas de reacdo). Os autores isolaram as diferentes contribui¢des
das interacdes TRI, como as diversas correlagdes do termo emissdo TRI, assim como do
termo absor¢do TRI. Conforme reportado em outros trabalhos [Li e Modest, 2002a e 2002b;
Habibi et al., 2007a e 2007b; Poitou et al, 2012], os resultados mostraram que 0s termos mais
importantes sdo a correlagdo entre o coeficiente de absor¢do e a temperatura e a
autocorrelacdo de temperatura. Ainda, foi encontrado que o termo absor¢do TRI € importante
somente para meios opticamente espessos, concordando com os resultados de Modest e
Mehta, 2006.

Uma anélise tedrica da influéncia da turbuléncia sobre a emissao de radiacio em uma
chama turbulenta difusiva de metano-ar foi realizada em Coelho, 2013. O modelo de
combustio utilizado foi o laminar flamelet com um mecanismo detalhado para cinética
quimica. Valores médios do coeficiente de absorcao, intensidade de radia¢do de corpo negro,
e emissdo radiativa foram avaliados para diferentes niveis de turbuléncia. Os resultados
mostraram que se o nivel de turbuléncia for inferior a 30%, a influéncia da turbuléncia sobre o
coeficiente de absor¢do € marginal. Foi encontrado ainda que a emissao de radiagdo média é
subestimada se as flutuacdes turbulentas forem completamente ignoradas e sobreestimada se
somente as flutuacdes de temperatura forem consideradas.

A equacdo da transferéncia radiativa, Eq. (3.35), € aplicdvel somente para quantidades
instantaneas, as quais apresentam flutuagdes em um escoamento turbulento, enquanto que o
modelo de turbuléncia empregado no presente trabalho fornece somente quantidades
temporais médias. Considerando a forma espectralmente integrada da ETR, e fazendo a média

no tempo, resulta em:

dl  — —
—=—Kx+x
S N (3.55)

A decomposi¢do das varidveis (temperatura e concentracdes das espécies) em
componentes médias e flutuantes, seguida da realizacdo de média no tempo revela diversos

termos que requerem modelagem [Coelho, 2007]:

— Autocorrelagio da temperatura, 7%, ou valores médios relacionados que
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dependem somente da temperatura, tal como I, e Iy -

— Autocorrelagdo do coeficiente de absorcdo, X , ou correlacdes similares que

dependem somente das propriedades radiativas do meio, como k;a; .

— Correlagdo combinada entre o coeficiente de absor¢do e a temperatura, 7' 4, ou
correlacdes andlogas, por ex., K;a;lcy .

— Correlagdo combinada entre o coeficiente de absorcao e a intensidade de radiacéo,

kI , ou correlagdes andlogas, por ex., K;/; .

A correlacdo combinada entre o coeficiente de absor¢do e a intensidade de radiagao,

ou seja, o primeiro termo do lado direito da Eq. (3.55), é expresso como

d=xl+xT (3.56)

Muitos trabalhos desprezaram o segundo termo do lado direito da Eq. (3.56) baseados
nos argumentos de Kabashnikov e Kmit, 1979.

A aproximagdo de Kabashnikov e Kmit, 1979, denominada aproximagao da flutuacio
opticamente fina (OTFA — do inglés: Optically Thin Fluctuation Approximation) se baseia na

hipétese que as flutuagdes do coeficiente de absorcdo ndo sdo correlacionadas com as

flutuacdes da intensidade de radiagdo, ou seja, x1" =0, se o livre caminho médio da radiagdo
€ muito maior do que a escala integral do escoamento turbulento.

Conforme Coelho, 2007, a hipétese OTFA geralmente ndo é vélida para todo o
espectro, particularmente no centro de linhas espectrais fortes. Porém, as zonas espectrais
onde esta aproximagdo ndo se aplica ndo influenciam significativamente a intensidade de
radiacdo total, sendo entdo justificivel na maioria das aplicagdes de engenharia, com a
possivel excecdo de chamas com alta concentracdo de fuligem, sendo que esta aproximagao
tem sido empregada em muitos trabalhos que tratam com interagdes TRI [Hall e Vranos,
1994; Krebs et al., 1994; Krebs et al., 1996; Coelho, 2002; Li e Modest, 2002a ¢ 2002b;
Snegirev, 2004; Coelho, 2004; Habibi et al., 2007a e 2007b; Wang et al., 2008; Poitou et al.,

2012]. De acordo com esta aproximacao, a Eq. (3.55) fica da seguinte forma:



75

dl s T
—=-Kk1+K
S CN (3.57)

No segundo termo do lado direito da Eq. (3.57), o qual é proporcional a F , valores
instantdneos de x e T se correlacionam em um escoamento turbulento. No presente trabalho
utiliza-se uma aproximacgdo para este termo conforme descrito em Snegirev, 2004, a qual
considera a correlacdio combinada entre o coeficiente de absor¢do e a temperatura e a
autocorrelacdo de temperatura. Estas duas correlagdes das interagdes TRI foram encontradas
como sendo as mais importantes em escoamentos reativos [Li e Modest, 2002a e 2002b;

Habibi et al., 2007a e 2007b; Poitou et al., 2012; Gupta et al., 2013]. A decomposi¢do da

temperatura e do coeficiente de absor¢do em componentes médio e flutuante, T=T+T",

k =k + &, seguido da realiza¢do de média no tempo leva a:

- _,—_’ " T;z T,3 T,4 7 ,ng ,T,3 ,T,4
kT =(k+x)T+7) =5 T"| 1+ 6 —+4—+—f +4f_+6’(_2+4’(_3+7(_4 (3.58)
T T T kT &7 kT KT

autocorrel agdo da temperatura  correlagdo coeficiente de absor¢do —temperatura

onde a expressdo entre parénteses do lado direito da igualdade admite considerar as flutua¢des

turbulentas. Somente as correlagdes de ordens mais baixas, T e xT’, sdo consideradas,

conduzindo a,

- _ ”2 I
1(T4=1?-T4 1+6T_—2+4ET_ (3.59)

Os termos T e xT” devem ser modelados expressando-os como fungdes dos pardmetros
médios do escoamento. As flutuacdes das concentracdes das espécies possuem um papel
secunddrio sobre as interagcdes TRI [Habibi et al., 2007b; Coelho et al., 2003]. Assim,
desprezando as flutuacdes das concentragdes das espécies para calcular x7° na Eq. (3.59),

Snegirev, 2004, substituiu a dependéncia «(T) = «(T +T") por uma série de Taylor:
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T 9%k
=5
7 29T

,0K

K= K'(T)+T T

(3.60)

T

Usando a Eq. (3.60), obtém-se o valor médio, &, e a componente flutuante, ¥’ =x-x. A

média do produto, xT’, € entdo derivada como segue:

T3 9’k
+__
- 2912

oK
+o.=T?—=
oT |- (3.61)

/2%
oT

KT =T

T

Desprezando termos de ordens superiores, Eq. (3.59) pode ser escrita como [Snegirev, 2004]:

7 _ =4 T’ 77 9
KT4 =x-T [1+CTR116—_2+CTR1247 K
T

——= ﬁT] (3.62)

A Eq. (3.62) é usada como uma estimativa aproximada para T 4 permitindo
flutuacdes turbulentas de temperatura. As constantes do modelo, Crryy € Crrpz s@o

consideradas valendo 2,5 e 1,0, respectivamente, sendo que o valor da constante Crgy; foi

— /=4 5 /=2
obtido a partir de ajustes na relagdo experimental entre T4/ T eT 2/ T apresentada por

Burns, 1999, permitindo assim a consideragdo da autocorrelacio de temperatura nesta
formulag@o.

O ultimo termo da Eq. (3.62), o qual possui a derivada do coeficiente de absor¢do em

relacdo a temperatura, € calculado no presente trabalho com &;a j(T), no modelo WSGG,
com a dependéncia de a j(T) dada pela Eq. (3.44), enquanto no modelo GC este termo é

calculado com a Eq. (3.49).

Para avaliar 7", necessdrio para resolver a Eq. (3.62), a equacdo de transporte para a

variancia da flutuacdo da temperatura é resolvida:
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d( _ ,2) 1 a( _ ,2)
82(/0” r or T

2 2 = AV — (3.63)
i /H‘& _aT +li r ,U"‘& _aT +2& a_T+a_T _CTpT'2£
0z Pr, ) oz ror Pr, ) or Pr|\ 0z or k

onde Cr = 2,0 é a constante do modelo. A Eq. (3.63) deve ser resolvida juntamente com o
conjunto de equagdes apresentadas no Cap. 2, conforme sera discutido no Cap. 4 deste
trabalho. Ainda, em Snegirev, 2004, a variancia da flutuacdo da temperatura é considerada
nula nas fronteiras (condi¢ao de contorno).

O tratamento das interacdes TRI descrito acima também foi adotado em Yadav et al.,
2013, para o estudo numérico de uma chama turbulenta em escala laboratorial, enquanto
Krishnamoorthy, 2010a e 2010b, adotou uma abordagem similar em uma chama do mesmo

tipo, sendo que em ambos os trabalhos os resultados foram satisfatérios.
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4 METODOS NUMERICOS DE SOLUCAO DAS EQUACOES GOVERNANTES

Os métodos numéricos utilizados no presente trabalho para resolver o conjunto de
equacdes referentes ao processo de combustdo turbulenta incluindo transferéncia de calor por
radiacdo sdo apresentados neste capitulo. O método de volumes finitos [Versteeg e
Malalasekera, 2007; Maliska, 2003; Ferziger e Peri¢, 1997; Patankar, 1980] € aplicado para
integrar as equagdes da conservacdo de massa, de quantidade de movimento, de energia
cinética turbulenta e de sua dissipagdo, de espécies quimicas, e de energia, Equacdes (2.2),
(2.3), (2.4), (2.5), (2.6), (2.7), (2.13), e (2.24), respectivamente, assim como a Eq. (2.18) para
fracdo massica de fuligem, e ainda a equacdo de transporte para a variancia da flutuacio de
temperatura, Eq. (3.63). Este capitulo também apresenta a abordagem numérica utilizada na

solug¢do da equacdo de transferéncia radiativa (Eq. 3.35), necessdria para a determinacio do

termo fonte radiativo (S, , ) presente na equagdo da conservagdo de energia.

4.1 Meétodo de volumes finitos

A forma generalizada das equagdes de conservacdo, Equacdes (2.2), (2.3), (2.4), (2.5),
(2.6), (2.7), (2.13), (2.18), (2.24), e (3.63), para uma varidvel genérica ¢, em regime

permanente e em coordenadas cilindricas axissimétricas é dada por,

i(m)i(m):i(r %}12( r aﬂ@ @1

r or r¢§

onde a varidvel genérica ¢ representa as diferentes varidveis do problema (entalpia, fracdes
madssicas das espécies quimicas gasosas e da fuligem, velocidades, energia cinética turbulenta
e sua dissipacdo, variancia da flutuag@o de temperatura). O termo I'y € o coeficiente difusivo,

o qual assume valores especificos para cada caso, assim como o termo fonte genérico médio,

S?. A Tab. 4.1 apresenta os valores especificos de ¢, Iy, e S? para cada caso.
A Fig. 4.1 mostra o esquema de um volume de controle genérico e seus vizinhos para

a situacdo bidimensional, em coordenadas cilindricas axissimétricas.
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Figura 4.1 - Volume de controle genérico e seus vizinhos para situacdo bidimensional.

Definindo o fluxo total médio da varidvel genérica como:

J = (Fluxo advectivo de ¢) + (Fluxo difusivo de ¢) 4.2)

assim, os fluxos médios nas respectivas direcdes axial e radial sdo:

J.=pu¢-T,— 43
z pu¢ ¢az ( )
e
- Y,
J. = -, — 4.4
r pv¢ ¢ar ( )

Portanto, a Eq. (4.1) pode ser reescrita como,

20+ L2(7)-5°=0 (45)
0z ror

a qual pode ser integrada no volume de controle genérico (Fig. 4.1), obtendo

“.(i ()12 (ﬂf)—?)dzdr =0 (4.6)
0z ror
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Tabela 4.1 - Identificac@o da varidvel genérica, ¢, coeficiente difusivo, I'y, € termos fontes,

S?, das equacdes de conservagio que modelam o processo de combustio turbulenta.

Eg. ¢ T, 50
2.2) 1 0 0
o o du) 10 ov
_ . P9 ) 1d( W
- ! ) az+az(”’ azj+rar(w’ az)
_ o' o omw) 19 o) (u+uly pw’
+ — — - - - |-
(2.4) 7 (e +14,) ar+az(ﬂ, arj-'-rar(rﬂt ar) R
3,
25 | w | (u+u) —2(“+2“f)a(rw)
r r
e | i | [fr] =53 { [- }

“ aay (o o) (o) 7))
(20 ¢ (ﬂ+0';¢J _ﬂ{z(azj +(8r+8zj +2(ar] +2(rj ]] g

K G Y UL N L G B
27 € (‘HGJ Cie ”’(z(az) +(ar+az) +2(arj i Y B I

(2.13)

a=cH, | Yo ﬁﬂ% Ren,
am0r | o | (575 e
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- —=\2
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sendo que na fronteira dos volumes adota-se a média harmonica para tratar os coeficientes
difusivos das equagdes. Por conveniéncia, definem-se duas varidveis para representar o fluxo
convectivo de massa por unidade de drea, F, e a condutincia difusiva, D, nas faces do volume
de controle, as quais podem ser escritas da seguinte maneira para o volume de controle

genérico da Fig. 4.1,

Fz,l = pul ’ Fz,o = puo ’ Fr,n = pvn ’ Fr,s = pvs (47)
D’l_i; D70:_0; Drn:Fn ; Drv:r‘s (4'8)
oA T A, T A T4y

Um problema que surge com a discretizacdo dos termos advectivos é o cdlculo do
valor da varidvel ¢nas faces do volume de controle. No presente trabalho, o tratamento de tais
termos advectivos € feito adotando-se o esquema de interpolacdo denominado Power Law
[Patankar, 1980]. Apesar de existirem outros esquemas de interpolacdo, tais como o de
diferencas centrais, o upwind, o hibrido e o QUICK (do inglés: quadratic upwind
interpolation for convective kinematics), o esquema Power Law foi usado por apresentar um
bom equilibrio entre precisdo dos resultados e exigéncia computacional, além de ja estar
implementado no algoritmo de propodsitos gerais de Patankar, que foi usado no presente
trabalho. Aplicando-se este esquema, obtém-se a seguinte equagdo algébrica como resultado

da integral na Eq. (4.6):

apfp =a,@, +a,d, +ayd, +asps +b 4.9)

na qual o termo b é dado por ScAV, proveniente da técnica de linearizacdo do termo fonte

apresentada por Patankar, 1980. Os coeficientes ap, a;, ap, ay € as sao dados por:

)+ max[— FZ’,,O]}Ar
)+ max[Fz,(,,O]}Ar
)+ max[— Fm,O]}Az (4.10)

ag = {Dr’SAQPer,s|)+ max Fm,O]}Az
ap=ap+ag+ay+ag—SpAV

ap = {Dz,lAquz,l

agp = {D AQPe

2,0

z,0

ay = {Dr,nAqPEr,n
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sendo o termo Sp também proveniente da técnica de linearizacdo do termo fonte. Os termos
Pe,, Pe,, Pe,,, Pe,; do conjunto de Equacdes (4.10) sdo os nimeros de Peclet, os quais s@o

avaliados nas respectivas faces /, 0, n e s do volume de controle, e sdo determinados por

Pe, =——; Pe ,= ; Pe,,=——; Pe, ;=— 4.11)

Nos termos AQP€|) das Equacdes (4.10) sdo inseridas as fung¢des de interpolacdo que,
no caso do esquema Power Law, podem ser escritas para qualquer valor de Pe como

max[0,(1-0,1|Pe|)’] (4.12)

Acoplamento pressdo-velocidade

O termo do gradiente de pressdo constitui um problema complexo de ser resolvido,
pois ele aparece nas equacdes de conservacdo da quantidade de movimento e ndo existe
equacdo de transporte (ou de qualquer outro tipo) para a pressdo. No caso de escoamentos
incompressiveis, o acoplamento entre pressdo e velocidade introduz uma restri¢do na solugéo
do campo de escoamento: se o campo de pressdo correto for aplicado nas equacdes de
conservacdo de quantidade de movimento, o campo de velocidades resultante deverd
satisfazer a equacgdo da continuidade.

No presente trabalho, o problema do acoplamento pressdao-velocidade € resolvido
adotando uma estratégia de solucdo iterativa denominada algoritmo SIMPLE (do inglés:
Semi-Implicit Method for Pressure Linked Equations), apresentado originalmente em
Patankar e Spalding, 1972.

Neste algoritmo, os fluxos convectivos de massa por unidade de drea nas faces dos
volumes de controle, F, sdo avaliados a partir de estimativas para os componentes da
velocidade. Além disso, um campo de pressdo estimado € usado para resolver as equacdes da
conservac¢do de quantidade de movimento, € uma equacdo de correcdo de pressdo, deduzida
da equacdo da continuidade, € resolvida para obter um campo de correcio de pressdo o qual é

entdo utilizado para atualizar os campos de velocidade e de pressdo. Conforme o algoritmo
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avanca, objetiva-se melhorar progressivamente estes campos estimados. O processo iterativo
continua até a convergéncia dos campos de velocidade e de pressao.

Maiores detalhes sobre o algoritmo SIMPLE, assim como outros algoritmos de
acoplamento pressdo-velocidade, podem ser encontrados em Versteeg e Malalasekera, 2007, e

em Patankar, 1980.

Solucdo do sistema de equacoes algébricas lineares

A discretizag@o das equacdes governantes do processo de combustdo turbulenta resulta
em um sistema de equagOes algébricas lineares que precisa ser resolvido. A complexidade e o
tamanho do conjunto de equacdes dependem das dimensdes do problema, do nimero de
volumes usados na malha e dos métodos utilizados para descrever os termos advectivos e o
acoplamento pressdo-velocidade.

Existem dois grupos de técnicas para resolver este tipo de equagdo: métodos diretos,
como, por exemplo, a decomposicdo LU e a eliminacdo Gaussiana; e os métodos indiretos,
conhecidos também por métodos iterativos, que sdo baseados na repeticdo de um algoritmo
relativamente simples até que a convergéncia seja obtida. Os métodos iterativos mais
empregados sdo: Jacobi, Gauss-Seidel, Sobre-Relaxa¢des Sucessivas (SOR - do inglés:
Sucessive Over Relaxation), algoritmo de Thomas (também conhecido por TDMA - do inglés:
Tri-Diagonal Matrix Algorithm), Modified Strongly Implicit (MSI).

Neste trabalho, para a solugdo do sistema resultante de equacdes algébricas lineares,
foi empregado o algoritmo TDMA, fazendo ainda o uso da técnica da corre¢do em bloco (com
excecdo para a energia cinética turbulenta e sua dissipacdo), a qual contribui para a entrada
das informacdes das condicdes de contorno para o interior do dominio [Patankar, 1980]. Em
problemas bi e tridimensionais, o TDMA ¢ aplicado linha por linha, percorrendo todo o
dominio de célculo. Ainda, a convergéncia frequentemente pode ser acelerada alternando as
direcoes de varredura de modo que as informagdes das condi¢cdes de contorno sejam
incorporadas aos cdlculos de maneira mais eficiente. Por exemplo, no caso bidimensional esta
técnica € implementada através de quatro varreduras alternadas: norte-sul, sul-norte, leste-
oeste, oeste-leste. Maiores detalhes sobre o algoritmo TDMA podem ser encontrados em
Maliska, 2003, Versteeg e Malalasekera, 2007, e em Patankar, 1980.

Assim como o esquema de interpolacdo Power Law, os algoritmos SIMPLE e TDMA

foram usados pelo fato de ja estarem implementados no algoritmo de propdsitos gerais de
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Patankar, que foi usado no presente trabalho.

4.2 Métodos de solucao da equacio de transferéncia radiativa - ETR

Segundo Modest, 2003, os fendmenos que tornam complexa a solucdo de problemas
de transferéncia de calor radiativa podem ser agrupados em quatro categorias:

— Geometria: pode ser uni, bi, ou tridimensional. Muitas investigacdes feitas até a
atualidade consideraram geometrias unidimensionais, € a maioria destas lidam com o
caso de placas planas paralelas.

— Campo de temperatura: a situacdo mais simples € considerada quando o perfil de
temperatura dentro do meio participante for conhecido e isotérmico. Por outro lado, no
cendrio mais complexo, a transferéncia de calor radiativa é combinada com conducdo
e/ou convecgao, e o perfil de temperatura é desconhecido e nao-uniforme.

— Espalhamento de radiagdo: a solu¢cdo de um problema de radiag¢do € simplificada se o
meio participante ndo espalha a radiacdo. No entanto, se o espalhamento deve ser
levado em conta, frequentemente considera-se espalhamento isotrépico (poucas
investigacdes lidaram com o caso de espalhamento anisotrépico).

— Propriedades radiativas: a maioria dos meios participantes apresenta propriedades
radiativas com comportamento ndo-cinza (dependéncia espectral), e que dependem
também da temperatura e da concentracdo das espécies.

Atualmente, a maior parte dos trabalhos sobre transferéncia de calor radiativa aplica
um dos seguintes métodos para solu¢do da ETR: método de harmonicas esféricas, ou uma
variagdo dele; método de ordenadas discretas (DOM - do inglés: Discrete Ordinates Method);
método das zonas; método de Monte Carlo; e método de transferéncia discreta (DTRM - do
inglés: Discrete Transfer Radiation Model). Ao contrario dos métodos de harmonicas
esféricas e de ordenadas discretas, o método das zonas faz aproximagdes espaciais, ao invés
de direcionais, fazendo subdivisdes da cavidade em subvolumes finitos isotérmicos. Por outro
lado, o método de Monte Carlo € um método estatistico, no qual o histérico dos feixes de
fotons € tracado conforme eles percorrem a cavidade. O método de transferéncia discreta
combina caracteristicas dos métodos de ordenadas discretas, das zonas e Monte Carlo
[Modest, 2003].

De um modo geral, ndo existe método que possa ser considerado o melhor para todos

os problemas, e a escolha depende das caracteristicas e exigéncias de cada um deles [Silva,



85

2005]. Para simulagdo da radiacdo em processos de combustdo, Bidi et al., 2008, afirmam que
o método de ordenadas discretas constitui a melhor escolha para solu¢ao da ETR, uma vez
que com este método pode-se considerar os efeitos radiativos de gases ndo-cinza e os efeitos
de espalhamento, e ele é védlido para amplas faixas de espessuras dpticas. Além disso, o
método de ordenadas discretas apresenta boa relagdo entre precisao dos resultados e exigéncia
computacional [Coelho, 2007; Bidi et al., 2008], os quais configuram importantes fatores a
serem considerados, principalmente em célculos acoplados de transferéncia de calor radiativa
com outros mecanismos de transporte (escoamento, combustio, etc.).

Esta secdo apresenta o método de solugdo da ETR utilizado no presente trabalho, o
método de ordenadas discretas. Logo apds, outros métodos de solucdo daquela equacdo
(método de harmoénicas esféricas, método das zonas, método de Monte Carlo, método de

transferéncia discreta) sdo brevemente apresentados.
4.2.1 Método de Ordenadas Discretas

O efeito da transferéncia de calor radiativa aparece na equagdo da conservacdo de

energia, Eq. (2.24), como o negativo do divergente do fluxo de calor radiativo,

Srad ==V Graa =H(Knln —Knlcm)dﬂdw (4.12)
on

onde 77 é o niimero de onda, Icy;, € a intensidade espectral de corpo negro, I, € a intensidade

espectral, a qual € também funcdo da posicdo e da diregdo. Para encontrar /,, deve-se resolver

a equacdo de transferéncia radiativa (ETR), a qual, para um meio que emite, absorve e

espalha, é dada por,

dl .y, y(S) A (@ < Yy
—L- () ey (8) = (i, () + am(s))l,,(s,s)+# [1,(5.5)@,(5.5.5)e  (4.13)
4z
sujeita a seguinte condi¢do de contorno,
- I_EW —=/\|— -/ /
In(Sw’S):gwICN,n(Sw)+T J.I”(Sw,s )|ns |d6() (4.14)

n-s'<0
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considerando uma superficie difusa e cinza. Nas Equacgdes (4.13) e (4.14), €, representa a
emissividade da parede, S a posi¢do, 7 é um vetor na dire¢cdo normal 4 parede, 5 € a diregdo
correspondente ao angulo sélido d@, 5° é a direcdo correspondente ao angulo sélido da
(descrito como d@; no Cap. 3).

No presente trabalho a Eq. (4.13) € resolvida usando o método de ordenadas discretas
(DOM), inicialmente proposto em Chandrasekhar, 1960. Este método baseia-se em uma
representacdo discreta da dependéncia direcional da intensidade radiativa, sendo assim, a
solucdo para o problema de transporte radiativo é encontrada resolvendo a ETR para um
conjunto de dire¢des discretas cobrindo toda a faixa do dngulo sélido de 47w sr. A ETR € entdo
escrita para cada ordenada direcional discreta e seus termos integrais sdo substituidos por
quadraturas numéricas somadas para todas as direcOes discretas.

O DOM ¢ também conhecido como aproximagdo Sy, onde N representa a ordem da

aproximacdo (nimero de valores discretos de cossenos diretores a serem considerados). Em

geral, o ndmero total de direcdes ordenadas, M, estd relacionado a ordem da aproximacao, N,

através da relagdo M = 2NN+ 2)/ 8, onde d representa a dimensionalidade do problema.

Paul e Paul, 2010, investigaram a transferéncia de calor radiativa em uma chama
turbulenta de propano e ar sem pré-mistura dentro de uma cdmara de combustdo cilindrica,
avaliando vérias ordens das quadraturas do método de ordenadas discretas, sendo encontrado
que as aproximacdes Sy, Ss € Ss concordaram bem entre si, enquanto a aproximacgdo S,
forneceu resultados insatisfatdrios, discordando das demais aproximacgdes de ordens mais
elevadas. Harmandar e Selguk, 2004, estudaram a transferéncia de calor por radiagdo em uma
cavidade cilindrica e encontraram que os métodos de discretizagdo angular Ss e Ss forneceram
resultados satisfatérios, sendo que o método S exigiu 40% menos tempo computacional do
que o método de ordem superior. Assim, utiliza-se no presente trabalho o método Ss, no qual,
para a geometria bidimensional (d = 2) considerada, sdo avaliadas M = 24 direcOes discretas
[Modest, 2003; Kaplan et al., 1994; Menart, 2000].

Assim, no DOM a Eq. (4.13) € resolvida para um conjunto de M diferentes direcdes
Sp,m=1,2, ... M, e as integrais sobre a dire¢@o sdo substituidas por quadraturas numéricas,

ou seja,
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M
[1G)do=Y w,f(,) (4.15)
4 m=1

onde w,, sdo os pesos das quadraturas associados com as dire¢des ,,. Assim, a Eq. (4.13) é

aproximada por um conjunto de M equacdes,

dr,(S.5,,)
ds

= K, (M ey () = (i, (8) + 7, (S))1, (5.5,,)

Ly (8:5,)0,(5.5,,.5,:) (4.16)

comm=1, 2, ..., M, sujeita as condicdes de contorno,

1,7(SW,§ )=¢€ ICN”

m’ 77 | m'

Uma vez que as intensidades tenham sido calculadas, as quantidades integradas
direcionalmente podem ser determinadas. O fluxo de calor radiativo espectral, dentro do meio

ou em uma superficie, é determinado como,

érad?] II S, s Sd(l) zwm m77 (418)

m=1

Similarmente, o divergente do fluxo de calor radiativo é determinado como,

& Qradn =K [4”ICN77 II d(l)\]—l( [4”ICN77 Z Wi m77 S)J (419)

Ax m=1

Para geometria cilindrica axissimétrica, a ETR € escrita para cada dire¢do ordenada

individual, m, como

aImr] 1 a(gm mﬂ)
iz r Jdo

U, a(rlm,])
r or

+§m ICN77 K I + 4”72 m mm,7]1m'77 (4.20)
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em base espectral, ou, alternativamente como,

lum a(r]m) +§m alm _la(gmlm) — IdCN _KIm + O-s Zwm,q)m/mlmr
r o oz r AT

4.21)
desprezando a dependéncia espectral, a qual foi devidamente discutida no Cap. 3 deste
trabalho. Os valores de m e m representam as direcdes de saida e de chegada,
respectivamente, f,, &,, G, s30 os cossenos diretores de uma dire¢do ordenada, e @€ o angulo
de revolucido ao redor do eixo z. Os valores dos cossenos diretores para a aproximacdo Ss para
geometria bidimensional estdo mostrados na Tab. 4.2, sendo o fator peso w,, = 0,5236 usado

para todas as dire¢des.

Tabela 4.2 - Cossenos diretores para a aproximagdo S para geometria bidimensional.

Direcdo | Componente | Componente Direcdo | Componente | Componente
(m) radial (4, axial (&,) (m) radial (44, axial (&,)
1 - 0,224556 - 0,948235 13 - 0,948235 0,224556
2 0,224556 - 0,948235 14 - 0,689048 0,224556
3 - 0,689048 - 0,689048 15 - 0,224556 0,224556
4 - 0,224556 - 0,689048 16 0,224556 0,224556
5 0,224556 - 0,689048 17 0,689048 0,224556
6 0,689048 - 0,689048 18 0,948235 0,224556
7 - 0,948235 - 0,224556 19 - 0,689048 0,689048
8 - 0,689048 - 0,224556 20 - 0,224556 0,689048
9 - 0,224556 - 0,224556 21 0,224556 0,689048
10 0,224556 - 0,224556 22 0,689048 0,689048
11 0,689048 - 0,224556 23 - 0,224556 0,948235
12 0,948235 - 0,224556 24 0,224556 0,948235

Conforme mostrado na Fig. 4.2, os cossenos diretores de uma direcio discreta S, , SA0

. . . 2 2, 2 C = . .
U, &y Gy € satisfazem a identidade 4, +6,,+6,, =1. A dire¢io s,, pode ser imaginada
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como um ponto sobre a superficie de uma esfera unitiria com a qual uma area superficial, w,,
estd associada. Os w,, representam pesos das quadraturas angulares e satisfazem o requisito de
que o seu somatdrio para todas as direcdes discretas equivale a drea superficial da esfera

unitiria. Um total de M direcdes sdo escolhidas e as dreas angulares sdo medidas em unidades
M . ~ . N .
de 4, tal que Zmzl w,, =1 . Na Fig. 4.2 estdo também mostrados os angulos ¢ e ¥, os quais

sd0 usados para localizar o vetor direcional unitdrio S, .

Figura 4.2 - Sistemas espacial e direcional de coordenadas para geometria cilindrica

(adaptado de Menart, 2000).

Integrando a Eq. (4.21) sobre um volume de controle arbitrario, conforme mostrado na

Fig. 4.3, fornece:

1
M (Anlmn - Axlms )+ é:m (Allml - Aulmo )_ (An - As )W_ (am+1/21m+1/2,p - am—l/ZIm—1/2,p ) =

4.22)
O-SAV Z q)m'mwm'lm'p

AV =KL, AV + =2

onde A,, A;, A; e A, sdo as areas correspondentes dos lados do volume de controle para as
faces norte, sul, leste e oeste, respectivamente, AV € o volume do elemento de controle, e p € o

ponto de interesse para o qual calcula-se a intensidade 1. Os termos Ly, Lug, Ini € Lno s30 as
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intensidades para a direcdo individual m para os volumes norte, sul, leste e oeste,
respectivamente (Fig. 4.3). O termo /,,_i/2,, é a intensidade no ponto de interesse na dire¢do
angular m—1/2, onde a dire¢io m=*1/2 define os limites da faixa angular da quadratura
numérica w,,. O termo (Olmﬂ/zlmﬂ/z, » —(Zm,l/zlm,l/z, ,,) na Eq. (4.22) aparece em consequéncia
da técnica de diferenciacdo de Carlson e Lathrop, 1968, para o termo com derivada angular,
d/0¢, na Eq. (4.21), e representa o fluxo de energia para fora e para dentro da faixa angular,

onde o termo & é dado por,

am+1/2 = amfl/Z ~ Wik (4.23)
sendo o primeiro &,_y/> nulo em cada nivel I

H<0 7

7
g

il
e

<o S

7

i 1,“ I

T

is
4 - o PO ¥
=0 H=0 N)
L £ >0

Figura 4.3 - Volume de controle e cossenos diretores para os cilculos DOM

(adaptado de Kaplan et al., 1994).

Para resolver a Eq. (4.22) para 1,,, relacOes de interpolagdo sdo usadas para expressar
valores de intensidade em pontos desconhecidos por valores de intensidade em pontos

conhecidos. Por exemplo, para uma direcdo m que possua cossenos diretores positivos (t, >

0, &, > 0), eliminam-se as intensidades nos pontos desconhecidos 1,,,, I, e Im+1/2,p

expressando-as em termos de intensidades em pontos conhecidos 1,,, 1,,, € m-1/2,p » usando
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Imp = glmn + (1_ g)lmv
Ly =Gl + -4, (4.24)
Imp = (Im+1/2,p + (1_ g)lm—l/Z,p

onde ¢ é um fator de interpolagio (considera-se ¢ =0,5 no presente trabalho). Substituindo
a Eq. (4.24) na Eq. (4.22) e rearranjando os termos, obtém-se uma expressao para I,, em

termos de varidveis conhecidas (para g, > 0, &, > 0),

] = (/umArIms + é:mAzImo - [(An - As) Win ]Aalm—l/Z,p + gSAV)
" (/umAn + gmAl - [(An - AS )/Wm ]am+1/2 + K;AV)

(4.25)

onde
Ar = Asg + (1 - ;)An

Az = Aw; + (1 - ;)Ae
Ay =0, G+ (1-¢ )am+l/2

(o}
m

Uma vez que I,, estiver calculado a partir da Eq. (4.25), as demais intensidades
vizinhas ainda desconhecidas, I, , I, e I,,y> sdo encontradas com as relagdes de

interpolacdo, Eq. (4.24). Estas intensidades sdo entdo usadas como dados de entrada para o
célculo da intensidade para a proxima célula na direcdo correspondente, e a solucio prossegue
sucessivamente através da malha inteira para esta direcdo.

Para a aproximacdo Ss, as intensidades de todos os pontos no dominio computacional
sdo calculadas para cada uma das vinte de quatro dire¢des consideradas. Primeiramente
resolvem-se as intensidades para cada ponto da malha para cada dire¢do com cossenos
diretores negativos (4, < 0, &, < 0), em seguida resolvem-se para cada dire¢io com cossenos
diretores 4, >0 e &, <0, entdo para cada uma das dire¢des onde 4, < 0 e &, > 0, e finalmente
para cada uma das dire¢des onde g, > 0 e &, > 0, conforme mostrado na Fig. 4.3. Para um
conjunto positivo de cossenos diretores (4, > 0, &, > 0), o célculo inicia no canto inferior
esquerdo do dominio computacional e prossegue até o canto superior direito; as intensidades

conhecidas estdo nas faces sul e oeste, e relacdes de interpolagcdo (como na Eq. (4.24)) sdo
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usadas para eliminar a intensidade dos volumes norte e leste da Eq. (4.22) para calcular a
intensidade no ponto de interesse, 1,,,. Para os cossenos diretores f, < 0 e &, > 0, o cdlculo
procede do canto inferior direito até o canto superior esquerdo, e as intensidades conhecidas
estdo nas faces sul e leste. Para os cossenos diretores 4, < 0 e &, < 0, o célculo prossegue do
canto superior direito até o canto inferior esquerdo, e as intensidades conhecidas estdo nas
faces norte e leste. Finalmente, para os cossenos diretores (4, >0 e &, <0, o cdlculo prossegue
do canto superior esquerdo até o canto inferior direito, e as intensidades conhecidas estdao nas
faces norte e oeste. Maiores detalhes sobre 0 DOM podem ser encontrados em Modest, 2003,

Kaplan et al., 1994, e Menart, 2000.

4.2.2 Outros métodos de solucdo da ETR

4.2.2.1 Método de harmonicas esféricas - Aproximacgdes P-N

O método de harmonicas esféricas fornece uma maneira para obter uma solugio
aproximada da ETR pela sua transformacdo em um conjunto de equagdes diferenciais
parciais. Este método foi primeiramente proposto por Jean, 1917, em seu trabalho sobre
transferéncia radiativa em estrelas. A grande vantagem do método de harmdnicas esféricas € a
conversdo da equacdo governante em equacgdes diferenciais parciais relativamente simples
[Modest, 2003]. A aproximag@o P-1 é a aproximacdo de ordem mais baixa do método de
harmonicas esféricas, mas também a mais utilizada [Coelho, 2007]. Este método fornece bons
resultados para meios opticamente espessos, porém deve-se ter cuidado ao aplicd-lo em meios
opticamente finos [Modest, 2003; Fluent, 2009]. Ainda, ele permite a consideracdo da
dependéncia espectral de propriedades radiativas e inclui o fendmeno do espalhamento [Silva,
2005; Fluent, 2009]. A aproximacdo P-1 tende a sobreestimar os fluxos radiativos de fontes
(ou sumidouros) de calor localizados, como, por exemplo, os que ocorrem em processos de

combustio [Bidi et al., 2008; Fluent, 2009].

4.2.2.2 Método das Zonas

Neste método a cavidade (ndo-isotérmica) é subdividida em um nimero finito de

zonas de dreas superficiais (superficie da cavidade) e de volumes (de gis participante)
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isotérmicos. Um balango de energia € entdo realizado para a transferéncia radiativa entre
quaisquer duas zonas, empregando fatores de troca previamente calculados. Este processo
leva a um conjunto de equagdes para as temperaturas ou os fluxos de calor desconhecidos em
cada zona. O método foi primeiramente desenvolvido por Hottel e Cohen, 1958, para um gas
que absorve, emite e ndo espalha radiacdo, com coeficiente de absorcdo constante. Hottel e
Sarofim, 1967, estenderam o método para lidar com coeficiente de absor¢do nio-constante e
nio-cinza, assim como com meios que espalham isotropicamente [Modest, 2003].

Algumas limitacdes do método residem na dificuldade de tratar geometrias mais
complexas do que cavidades cilindricas e retangulares, na incorporagdo do fendmeno de
espalhamento, na consideracdo da ndo-homogeneidade do meio participante, e na
compatibilizacdo da malha do método das zonas com a requerida para a solugdo dos termos

difusivos e advectivos da equacdo da energia [Silva, 2005].

4.2.2.3 Método de Transferéncia Discreta de Radiagio

Desenvolvido por Lockwood e Shah, 1981, o método de transferéncia discreta de
radiacdo (DTRM) € similar ao método de ordenadas discretas, uma vez que o angulo sélido é
dividido em ordenadas discretas, e também ao método de Monte Carlo, uma vez que os raios
de intensidade de radiacdo sdo tracados e acompanhados de uma superficie até outra
superficie. Essencialmente, pontos nodais sdo estabelecidos na fronteira da cavidade, dos
quais raios sdo enviados em dire¢des predeterminadas. O raio € entdo tragcado conforme ele
atravessa através de volumes finitos internos ao meio, e esta interagio € gravada (atenuacio
da intensidade de radiacdo do raio por deposicdo de energia no volume, ou aumento da
intensidade do raio por emissdo e espalhamento), até que ele colida com outra superficie
[Modest, 2003].

As principais vantagens do DTRM sdo: modelo relativamente simples, pode-se
aumentar a precisdo aumentando o ndmero de raios, se aplica para uma ampla faixa de

espessuras opticas [Fluent, 2009].

4.2.2.4 Método de Monte Carlo

O método de Monte Carlo é baseado em conceitos probabilisticos para modelar

eventos estocdsticos, tais como emissdo, espalhamento, reflexao e absor¢do de fétons, sendo o
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fluxo de calor radiativo calculado a partir do comportamento médio de um grande niimero
finito de feixes de fétons. Os caminhos dos feixes de fétons sdo tragados através do meio a
partir de um ponto de emissdo, na fronteira ou dentro do meio, até que aconteca a sua
absorcdo na fronteira ou no meio. Os pontos de emissdo, dire¢des das trajetorias, e decisdes
tais como se um feixe de fétons que atinge uma superficie na fronteira serd absorvido ou
refletido, s@o obtidas de niumeros aleatérios gerados a partir de fungdes PDF apropriadas
[Coelho, 2007].

O método de Monte Carlo foi primeiramente aplicado em problemas de radiacdo
térmica por Fleck, 1961a, 1961b, Howell e Perlmutter, 1964a, 1964b, e Perlmutter e Howell,
1964.

Segundo Modest, 2003, este método € melhor do que os métodos de diferenciacio
(DOM, P-N, etc.) para aplicacdes em geometrias de alta complexidade, propriedades
radiativas que variam com a direcdo, quando os efeitos do espalhamento anisotrépico sdo
importantes. Para problemas de baixa complexidade, este método apresenta uma formulagéo
mais complexa do que os outros métodos, o que demanda um maior esforco computacional
para solugdo, porém, este esforco aumenta pouco ao aumentar a complexidade do problema,
diferente dos métodos de diferenciacdo, que podem se tornar impossiveis de resolvé-los para

problemas muito complexos.

4.3 Detalhes da implementacao

Para solucdo do problema de escoamento reativo no interior da cAmara de combustao
cilindrica, partiu-se do algoritmo desenvolvido por Silva, 2005, o qual adaptou o algoritmo de
propdsitos gerais de Patankar para a realizacdo da simulacdo numérica da cimara de
combustdo foco do presente trabalho, alterando as sub-rotinas de determinagdo das condi¢des
de contorno e propriedades termofisicas, além da adicdo dos termos fonte das equagdes de
conservac¢do. No presente estudo, algumas destas rotinas foram atualizadas, assim como a
determinagdo dos termos fonte, em particular, o termo fonte de calor radiativo. Ainda, o
codigo foi escrito e implementado em Fortran 90.

Uma vez que em Silva, 2005, o campo de radiacdo na cimara foi resolvido com o
método das zonas, o qual possui algumas limitagdes como descrito anteriormente, no presente
trabalho todas as sub-rotinas referentes ao calculo do campo de radiacio foram substituidas e

entdo acopladas ao programa principal de Patankar, utilizando entdo o método de ordenadas
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discretas, que permite o emprego de qualquer modelo espectral, inclusive o modelo LBL,

assim como considerar a ndo-homogeneidade do meio participante e as interacdes TRI.

Nesta nova sub-rotina de célculos de radiacdo, o termo fonte de calor radiativo, S é

rad
calculado como o negativo do divergente do fluxo de calor radiativo, utilizando para isto o
método de ordenadas discretas em coordenadas cilindricas axissimétricas. Esta sub-rotina
fornece como resultado um termo fonte de calor radiativo com unidades de W-m™ ,
compativel com os demais termos fonte da equagdo de energia implementada no programa
principal. Para o cdlculo deste termo foram necessarios parimetros geométricos da malha, e
os campos de temperatura, de fragdes molares de H,O e CO,, e de fracdo volumétrica de
fuligem da iteracdo anterior. Ainda, o coeficiente de absorcdo dos gases participantes foi
modelado pelos modelos WSGG e GC, e as interacdes TRI foram consideradas no célculo do
campo de radiacdo. O modelo LBL, considerado como benchmark devido a sua alta resolucgio
espectral, foi empregado em célculos desacoplados radiacdo-CFD (nos quais se utilizam
campos prescritos de temperatura e fracdes molares das espécies gasosas e fuligem para o
célculo do campo de radiagdo), com o objetivo de avaliar quantitativamente os modelos
WSGG e GC.

Todas as equagdes sdo resolvidas de forma acoplada a cada iteracdo executada pelo
programa. Sdo empregadas sub-relaxa¢des devido a possibilidade de divergéncia na solucdo
numérica. Os valores dos fatores de sub-relaxacio usados na solugdo das equacdes de energia,
de espécies quimicas, de quantidade de movimento, de energia cinética turbulenta e de
dissipacdo da energia cinética turbulenta foram de 0,1. Para o termo fonte de calor radiativo, a
fim de evitar a divergéncia da solucdo, foi utilizado um fator de sub-relaxacio de 0,01. Foi
utilizado também um fator de sub-relaxacdo para a correcdo da pressdo, para a massa
especifica, para o termo fonte de reagdo quimica e para a viscosidade turbulenta, também de
0,1. Os termos fontes destas equagdes de conservagdo foram, quando necessario, discretizados
em diferencas finitas e implementados segundo a técnica de linearizacdo apresentada por
Patankar, 1980, sendo entéo inserido no termo b da Eq. (4.9) e no coeficiente ap da Eq. (4.10).

O calor especifico da mistura, usado na obtencdo da temperatura, foi determinado
conforme a Eq. (2.27). As correlacdes utilizadas para determinacdo do calor especifico das
espécies quimicas (c, ) envolvidas na reacdo de combustdo do metano foram obtidas em
Turns, 2000. Estas equacdes sdo usadas para a determinacio da temperatura e também para a

determinag¢do do termo fonte da equacdo da conservacdo de energia referente as reagdes
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quimicas, S

rea » EQ. (2.28). Este termo fonte considera, além das entalpias de formacdo de
cada espécie quimica, o calor sensivel devido ao aumento de temperatura. Esta parcela

referente a0 aumento de temperatura é calculada pela integral presente na Eq. (2.28) entre os

limites inferior e superior de temperatura, T, =298,15Ke T = temperatura local dos gases,

ref
respectivamente.

Para a determinacdo da temperatura utiliza-se a entalpia da mistura, Eq. (2.25), e o
calor especifico da mistura, Eq. (2.27), juntamente com as correlagdes de ¢, , obtidas em
Turns, 2000. Sendo assim, com a magnitude da entalpia na iteracdo atual e o calor especifico

da mistura na iteragc@o anterior, obtém-se a temperatura em cada volume de controle.

A determinacdo das taxas das reacdes quimicas, R, , € feita através da solucdo das

Equagdes (2.15), (2.16) e (2.17) para todas as espécies quimicas envolvidas, escolhendo entdao
o menor valor entre estes trés, conforme discutido no Cap. 2. Este procedimento também &
feito de forma explicita a cada iteracdo, até a convergéncia, sendo que a temperatura e as
concentragdes das espécies quimicas usadas também sdo as da iteracdo anterior.

Em todos os casos investigados no presente trabalho, as solu¢des foram consideradas
convergidas quando o somatdrio dos residuos normalizados no método SIMPLE foram
inferiores a 10°®, e a variagdo relativa maxima entre iteracdes para as demais equacdes era

inferior a 10°®,
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5  VERIFICACAO E VALIDACAO

As equacdes de conservacdo (massa, quantidade de movimento, energia, espécies
quimicas) para modelar os processos fisicos que ocorrem no interior de uma camara de
combustdo foram apresentadas no Cap. 2, considerando o modelo k—& padrio para
modelagem da turbuléncia e o modelo E-A para modelagem da combustdo, assim como a
modelagem referente a formacao de fuligem.

Completando a modelagem fisico-matemaética de tais processos fisicos, no Cap. 3 foi
apresentada a modelagem da transferéncia de calor por radiagdo, a qual emprega o método de
ordenadas discretas (DOM) para a solucdo da ETR, os modelos WSGG, GC e LBL para a
modelagem do coeficiente de absorcdo do meio participante que pode ser composto por gases
e fuligem, e ainda a metodologia utilizada para consideracdo das interacdes TRI.

No presente capitulo é apresentado o problema fisico no qual serd investigada a
radiacdo térmica e seus efeitos sobre o comportamento das varidveis influenciadas por ela.
Desta forma, apresentam-se a geometria do dominio, as condi¢cdes de contorno, as
propriedades termofisicas das espécies quimicas envolvidas, o estudo de convergéncia de
malha, a andlise do balango de energia na cimara, a influéncia de variagdes nas condic¢des
turbulentas de entrada sobre os resultados, a verificacdo da importancia das for¢as de empuxo,
e ainda a andlise de resultados obtidos com a presente modelagem em comparagdo com

resultados da literatura.

5.1 O problema abordado

Utilizou-se a mesma camara de combustio analisada por Magel et al., 1996a, 1996b,
Nieckele et al., 2001, e Silva et al., 2007. Esta cAimara de combustdo foi usada como caso de
teste no First Workshop on Aerodynamics of Steady State Combustion Chambers and
Furnaces, organizado pela ERCOFTAC (do inglés: European Research Community on Flow
Turbulence and Combustion), em 1994 [Garréton e Simonin, 1994], para a qual foram
apresentados dados experimentais de temperatura e concentracao de espécies quimicas para
vérias posi¢cdes no interior da cdmara. A geometria da camara de combustao € cilindrica, com
comprimento de 1,7 m e didmetro de 0,5 m, representada na Fig. 5.1.

Esta camara de combustio € abastecida com gés natural (GN) através do bico injetor

cilindrico de um queimador situado na sua linha central. O queimador abastece a cAmara de
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combustdo com as quantidades necessarias de ar e gis natural. Considera-se que a
composicdo massica do ar de entrada seja de 23% de oxigénio (0O,), 76% de nitrogénio (N,) e
1% de vapor de dgua (H,O). Assume-se o gds natural como sendo composto de 90% de
metano (CHs) e 10% de nitrogénio, conforme sugerido por Garréton e Simonin, 1994.
Utilizou-se um excesso de combustivel de 5%, resultando em uma vazdo mdssica de
combustivel de 0,01453 kg-s'1 com uma temperatura de 313,15 K, e em uma vazdo maéssica
de ar de 0,1988 kg‘s'1 com uma temperatura de 323,15 K.

O combustivel entra na caimara de combustdo através de um duto cilindrico de 0,06 m
de didmetro, e o ar por um anel adjacente com 0,02 m de vao anular, externo a este duto. Para
estas vazoes, as velocidades de injecao foram de 7,23 m- s'e36,29m-s”, para o combustivel
e para o ar, respectivamente.

O niimero de Reynolds médio entre as correntes de ar e de combustivel na regido de

entrada da ciAmara vale 17925, caracterizando escoamento turbulento.

1,70 m

T=393,15K T=393,15K

T=393,15K

;.l

g
(]
<
<

— ar ,
I —— combustivel

linha de centro (simetria)

produtos —

0,03 m
0,125m [«
0,25 m

Figura 5.1 - Representacdo esquemadtica da camara de combustdo em estudo.

Considerando a axissimetria, assume-se o dominio de cdlculo como sendo apenas uma
fracdo angular representativa da camara (1 rad). Embora uma das caracteristicas
fenomenolégicas da turbuléncia seja a sua natureza tridimensional, a modelagem da
turbuléncia tem sido realizada utilizando a geometria cilindrica axissimétrica nas mais
diversas dreas de pesquisa, incluindo trabalhos que estudam combustdo turbulenta [e.g. Saqr
et al., 2010, Silva et al., 2007, Li e Modest, 2002a, Li e Modest, 2002b, Nieckele et al., 2001,
Pember et al., 1996, Magel et al., 1996a, Magel et al., 1996b].

Tanto o ventilador quanto os demais componentes externos a camara de combustio

ndo fazem parte do dominio de cdlculo, mas sdo considerados indiretamente na solugdo, ja
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que fornecem as condi¢des de entrada na cAmara.

Assume-se que o processo de combustdo ocorra em regime permanente.

A poténcia nominal do queimador utilizado é de 600 kW.

As forgas de empuxo sdo desprezadas uma vez que se considera que o escoamento seja
governado principalmente pelas forcas de inércia, em virtude das altas velocidades impostas
pelo queimador. Na Se¢@o 5.7 é apresentada uma andlise sobre a importancia das forcas de
empuxo na camara de combustao.

Em relagdo a reagdo quimica, considera-se que o processo de combustdo ocorra em

duas etapas globais,

2CH +3(08 +3,76N2Y) — 200 +4H,0"® +11,28N

5.1)
200 +1(08% +3,76N ) 2008 +3,76N >

onde os termos sobrescritos referem-se as massas moleculares de cada espécie quimica, em
kg-kmol™.

Assim, o problema ¢é definido da seguinte maneira: dada a geometria da camara,
calcular a distribuicio de temperatura e de concentracdes de espécies, para fins de
comparagdo com dados experimentais e numéricos reportados na literatura, assim como a
obtengdo de campos de radiacdo térmica no interior da cimara e sua influéncia sobre as
demais propriedades do processo térmico. Em termos matemadticos, isto exige a solugdo das
equacdes apresentadas nos Capitulos 2 e 3, para as quais € necessario definir as condi¢cdes de
contorno e as propriedades termofisicas do ar e do combustivel, assim como dos produtos da

combustao.
5.2  Condicoes de contorno

Nas paredes da camara sdo impostas as condigdes de ndo-deslizamento e
impermeabilidade, sendo a viscosidade nestas regides determinada através de funcdes de
parede acopladas ao modelo de turbuléncia k — & (conforme descrito no Cap. 2).

No eixo de simetria assume-se que a componente radial da velocidade é nula, assim
como o gradiente de velocidade. Este procedimento também € adotado para a energia cinética

turbulenta e sua dissipacdo, temperatura (entalpia) e concentracdes de espécies.
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A temperatura das paredes da cidmara de combustio é prescrita constante e igual a
393,15 K, conforme Garréton e Simonin, 1994.

Na secdo de entrada considerou-se escoamento uniforme na direcdo axial, e perfil de
concentracdo também uniforme (combustivel e ar). Ainda, considerou-se a energia cinética

turbulenta como,
3, 2
k= 3 (i, IT) (5.2)

onde /T € a intensidade de turbuléncia (prescrita em 6% para a corrente de ar e em 10% para a
de combustivel) e u,,, é a velocidade axial média na entrada. Para a taxa de dissipagcdo de

energia cinética turbulenta especificou-se,

(5.3)

onde / € o comprimento caracteristico da escala de turbuléncia (prescrito como 0,04 m para a
corrente de ar e como 0,03 m para a de combustivel). Estes valores foram obtidos de Nieckele
et al., 2001, Silva et al., 2007 e Garréton e Simonin, 1994. Na Secdo 5.6 é realizada uma
andlise da influéncia de variacdes nas condi¢des turbulentas de entrada (intensidades de
turbuléncia e comprimentos caracteristicos das escalas de turbuléncia para a corrente de ar e
de combustivel) sobre os resultados da simulagao.

Nas paredes da camara assume-se valor nulo para a energia cinética turbulenta, e

prescreve-se sua dissipacdo como,

(5.4)

onde o valor de & € obtido do primeiro volume de controle interno da cAmara.
Assume-se que na saida da cdmara de combustio as distribui¢des de energia cinética
turbulenta e de sua dissipag@o, as distribuicdes de temperatura e de concentracdes de espécies,

assim como a componente radial da velocidade sejam localmente parabdlicas. Para determinar
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a condicdo de contorno da velocidade axial # na saida, o perfil de velocidades nesta posi¢do
foi corrigido por um fator de modo a conservar a massa e evitar contrafluxos [Silva, 2005].
Enquanto que as temperaturas nas paredes e na entrada foram prescritas, a temperatura na

saida foi calculada como a temperatura média de mistura do escoamento na saida,

(5.5)

onde T, € atemperatura da mistura, e ¢, € o calor especifico da mistura a pressio constante.

Ainda, a variancia da flutuagdo de temperatura foi considerada nula na entrada e nas paredes
da cmara.
Para a solucdo da ETR, tanto as paredes da camara, quanto as dreas de entrada e saida,

foram modeladas como superficies negras.

5.3 Propriedades termofisicas

Nesta se¢do sdo apresentadas as constantes e as propriedades termofisicas utilizadas na
solugdo do problema.

Dentre as propriedades utilizadas, assume-se que a viscosidade dindmica, a
viscosidade cinemdtica e a difusividade sejam constantes e iguais as do nitrogénio,

respectivamente com os seguintes valores: #=297x10° Nsm™, v=518x10"m’s", e
D =288x10"°m*.s"'. Ainda, os nimeros de Prandtl e de Schmidt turbulentos foram ambos

considerados iguais a 0,9. Tais propriedades termofisicas foram obtidas em Nieckele et al.,
2001, Silva, 2005, e Silva et al., 2007.

A Tab. 5.1 apresenta os valores das entalpias molares de formacdo padrdo de cada
espécie quimica.

Considerou-se que todas as propriedades termofisicas presentes no problema sejam
mantidas constantes para cada substincia, com exce¢do do calor especifico da mistura de
gases (CHy, O,, H,O, CO,, CO e N;) usado para pds-processamento da temperatura. O calor
especifico a pressdo constante de cada espécie foi determinado utilizando as correlagdes

apresentadas em Turns, 2000, sendo que o calor especifico da mistura foi obtido a partir de
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uma média ponderada pelas fracdes mdassicas das espécies, conforme a Eq. (2.34).

Os pardmetros utilizados para determinacdo das taxas de reagdo pelo modelo de
Arrhenius, calculadas pela Eq. (2.15), estdo apresentados na Tab. 5.2, sendo as reacdes 1 e 2
aquelas representadas na Eq. (5.1). O mecanismo de reacdo da Eq. (5.1) e Tab. 5.2 foi
empregado na literatura utilizada como referéncia para comparacdo e validacdo da
modelagem do presente trabalho, o que serd discutido na Secdo 5.8. A energia de ativagéo da
reacio 1 foi ajustada para 2,3x10° J-kmol' para que os resultados numéricos se
aproximassem melhor dos resultados experimentais, sendo este ajuste aplicado somente aos

célculos apresentados no Cap. 6 do presente trabalho.

Tabela 5.1 - Entalpia molar de formacao padrao a 298,15 K e 1 atm [Turns, 2000].

hey, (7kmol) | —7,4831x10

héo, (J/kmol) | —393546x10°

hy o (J7kmol) | —2,41845x10°

hy, (J/kmol) 0,00
hy, (J/kmol) 0,00
hS, (J/kmol) -1,10541x10°

Tabela 5.2 - Parametros de cada reag@o para célculo da taxa pelo modelo de Arrhenius

[Turns, 2000; Nieckele et al., 2001; Silva, 2005; Silva et al., 2007].

Reagio | A, (mds'kmol') | E, Qkmol) | B | 7ew, | Yo, | Yeo, | Yeo | Vi

1 2.8x10" 2,03x10° 0 031 13 - - -

2 2,91x10" 1,67x10° 0 - 0,25 - 1 -

Considera-se ainda, para ambos os casos, que o comportamento dos gases dentro da
camara de combust@o apresente caracteristicas de gas perfeito. Esta € uma boa aproximacgao,

pois a camara opera aproximadamente a pressao atmosférica [Spalding, 1979].
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5.4 Estudo de convergéncia de malha

O estudo de convergéncia de malha tem como objetivo verificar a discretizagdo
necessdria do dominio fisico para obter resultados numéricos suficientemente independentes
do grau de refinamento da malha.

A Tab. 5.3 apresenta os resultados obtidos para a fragdo radiativa (definida como a
razdo entre a integral de S, , sobre todo o dominio computacional e o calor liberado na

combustio), a temperatura maxima e as fragdes molares maximas de CO, e H,O empregando
diferentes graus de refinamento da malha. Uma vez que estas varidveis reinem caracteristicas
dos processos de combustio, radiacdo e cinética quimica, elas foram escolhidas por serem
varidveis-chave para as simulagdes, sendo entdo utilizadas para o estudo de convergéncia de
malha.

Os resultados da Tab. 5.3 foram obtidos empregando célculos acoplados entre
escoamento, combustd@o e radiacdo, utilizando os coeficientes do modelo WSGG de Smith et

al., 1982.

Tabela 5.3 - Fracdo radiativa, temperatura méxima e fracdes molares maximas de CO, e H,O

para diferentes malhas.

Malha Jraa [%] | Tinax [K] | Xco2max XH20,max
1] 48x140 9,776 | 1799,56 | 0,09691 0,19784
2| 24x70 9,769 | 1787,80 | 0,09608 0,19855
3| 12x35 9,751 1744,18 | 0,11858 0,19346

Na Tab. 5.3 cada uma das malhas testadas estd representada pelo nimero de volumes
nas dire¢Oes radial e axial, respectivamente, por exemplo, a malha 12x35 possui 12 volumes
na direcdo radial e 35 volumes na direcdo axial. Deve-se observar que o estudo de
convergéncia de malha aqui apresentado baseia-se na duplicacdo do nimero de volumes em
cada direcdo (r e z), conforme pode ser verificado na Tab. 5.3. Ainda, realiza-se este estudo
com a comparacao de tré€s malhas, sendo a malha identificada como “1” a mais refinada, “2” a
malha intermedidria, e “3” a malha mais grosseira. Esta nomenclatura para identificacdo das

malhas estd apresentada na Tab. 5.3.
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No presente estudo emprega-se a metodologia de andlise de convergéncia de malha
proposta inicialmente por Roache, 1994, e atualizada em Celik et al., 2008, a qual sera
brevemente descrita a seguir.

Roache, 1994, propds um indice de convergéncia de malha (GCI — do inglés: Grid
Convergence Index) com o objetivo de reportar os resultados de estudos de convergéncia de
malha de forma uniforme e ainda fornecer uma estimativa de erro relacionada com a
convergéncia de malha da solugéo.

O GCI pode ser calculado usando dois niveis de malha, entretanto, trés niveis sdo
recomendados a fim de estimar a ordem de convergéncia e para verificar se os resultados
estdo dentro da faixa assintética de convergéncia.

O GCI ¢ uma estimativa do desvio percentual entre o resultado calculado e o valor
assintdtico que seria obtido com uma malha com resolugdo zero, ou seja, o GCI indica uma
faixa de erro sobre o quanto distante a solu¢do com uma determinada malha estd do valor
assintotico.

O GCI da malha mais refinada € definido como:

Fs|gl2

GClyy =1

(5.6)

R
onde Fg € um fator de seguranga. Recomenda-se [Roache, 1994] que o fator de seguranga seja

F; = 3,0 para comparacdes de duas malhas, e F; = 1,25 para comparacdes de trés malhas. O

erro relativo ¢;, é definido como,

e = (5.7

sendo f; a solugdo obtida da malha mais refinada, e f, a solucdo da malha intermedidria.
Analogamente, € possivel determinar o indice de convergéncia de malha para a malha 2,
GCl;, empregando-se as Equacgdes (5.6) e (5.7). Na Eq. (5.6), p € a ordem de convergéncia, a
qual pode ser diretamente obtida a partir de trés solucdes usando um fator de refinamento de

malha r constante,
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ln(frfzj
p=—S2 i) (5.8)

Inr

sendo adotado r = 2 no presente trabalho, ou seja, a malha mais grosseira (identificada como
malha 3 na Tab. 5.3) terd a metade da quantidade de volumes em cada direcdo que a malha
intermediaria (malha 2 na Tab. 5.3), a qual possuird a metade da quantidade de volumes em
cada direcdo que a malha mais refinada (malha 1 na Tab. 5.3).

Ap6s a determinacdo dos indices de convergéncia de malha GCI;; e GCl,;, pode-se

verificar a convergéncia da solucdo para a faixa assintdtica através de:

=23 5.9
X VPGCIIZ ( )

o qual, resultando préximo de um, indica que as solugdes estdo dentro da faixa assintdtica de
convergéncia.

A Tab. 5.4 apresenta os resultados do estudo de convergéncia de malha para as malhas
e a varidveis selecionadas apresentadas na Tab. 5.3. Cabe ressaltar que os valores de GClI;,
GClI; e y devem ser calculados separadamente para cada varidvel-chave que foi selecionada
para o estudo de convergéncia de malha.

Observa-se, na Tab. 5.4, que o valor do GCI;; apresenta niveis adequados de precisdo
para todas as varidveis, além do valor de y ser muito préximo de um, indicando que tais

resultados estdo dentro da faixa assintdtica.

Tabela 5.4 - Indice de convergéncia de malha para as varidveis: fragcdo radiativa, temperatura

méxima e fracdes molares méximas de CO; e H,O.

Jrad Tinax XCO2max | XH20,max
GCly, [%] 5,7x107 | 3,0x10" | 4,1x107 | 7,2x10™
GCly; [%] 1,5x10" | 1,1x10° | 1,1x10° | 5,2x10"

X 1,00072 | 1,00658 | 1,00860 | 0,99643
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Dessa maneira, considera-se que a malha 1 (48x140 volumes) seja apropriada para ser
utilizada no presente trabalho. Esta malha, mostrada na Fig. 5.2, € uniformemente espacada
em ambas a dire¢des r e z, sendo mais refinada somente na regido proxima da sua parede
periférica, para capturar possiveis efeitos da camada limite que se forma naquela regido. O
motivo de se utilizar a malha uniformemente espagada em ambas as dire¢des deve-se ao fato
de que os gradientes de temperatura e de concentragdes de espécies quimicas no interior da
camara de combustdo apresentam expressivas variacdes em todo o dominio, como serd visto

nos resultados apresentados no Cap. 6.

Figura 5.2 - Malha com 48x140 volumes utilizada nos célculos.

Considerando que as simulacdes foram realizadas em um computador desktop com
processador AMD FX-8150 Eight-Core 3,6 GHz e 16,0 GB de memoria, os custos
computacionais, em termos de segundos de CPU por iteracdo, para os trés niveis de
refinamento de malha estudados sdo 0,115, 0,352, e 1,036, respectivamente. Para a malha
adotada no presente estudo, malha 1, sdo necessdrias aproximadamente 70000 iteracdes para
obter a solucdo convergida, resultando entdo em um tempo total de aproximadamente 20
horas, o qual € aceitdvel para os propdsitos do presente estudo.

Em todos os casos investigados no presente trabalho, as solu¢des foram consideradas
convergidas quando o somatdrio dos residuos normalizados no método SIMPLE foram
inferiores a 10°®, e a variacdo relativa maxima entre iteracdes para as demais equacdes era

. . 6
inferior a 10™.
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5.5 Verificacao do balanco de energia na cimara

Para verificacdo do cédigo utilizado na pesquisa, foi realizado o cdlculo do balango de
energia na camara de combustao. Este célculo foi feito para duas condi¢des distintas, ou seja,
considerando o cdlculo dos efeitos da transferéncia de calor por radiacdo na camara, e
desprezando-os. Os resultados destes calculos estdo apresentados na Tab. 5.5. Nesta tabela, os
seguintes valores estdo mostrados:

— EIl: Energia referente ao fluxo de combustivel na entrada da camara, obtida com a

entalpia do combustivel na temperatura de 313,15 K.

— E2: Energia referente ao fluxo de ar na entrada da cdmara, obtida com a entalpia do ar

na temperatura de 323,15 K.

— [E3: Energia referente a entalpia de combustao, avaliada na temperatura de entrada do

combustivel, 313,15 K.

— S1: Energia existente na saida da camara referente ao combustivel que nao reagiu.

— S2: Energia existente na saida da camara referente ao fluxo de gases quentes.

— S3: Energia que chega as paredes da cdmara (convec¢do e radiacdo) para ser
transferida ao exterior.

A diferenca entre a quantidade de energia que entra na cimara e a que sai, é de
aproximadamente 1,8% e 2,3%, respectivamente para os casos que considera e que despreza a
radiacdo térmica dos célculos, sendo esta diferenca aceitavel e resultante, por exemplo, do
critério de convergéncia considerado, das aproximagdes numéricas impostas, e do célculo da
transferéncia de calor pelas paredes. O balanco global de massa na cimara ficou com
diferenca relativa da ordem de 10 entre as vazdes mdssicas que entram (ar e combustivel) e

as que saem da cAmara (combustivel residual e produtos).

Tabela 5.5 - Andlise do balango de energia na cAmara de combustao.

Entrada [kW] Saida [kW] sem radiacdo | com radia¢io
E1. Combustivel 8,4 S1. Comb. ndo queimado 2,7 0,8
E2. Ar 65,2 S2. Gases de exaustio 533,3 487,2
E3. Ent. de combustdo | 561,6 S3. Paredes 84,7 135,7
Total 635,2 Total 620,7 623,7
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5.6 Influéncia de variacoes nas condi¢coes turbulentas de entrada

Segundo Celik et al., 2008, deve-se reconhecer que incertezas nas condi¢des de
contorno de entrada, tais como aquelas relacionadas com a turbuléncia, podem alterar os
resultados das simulacdes, sendo recomendado que o grau de sensibilidade da solucdo
apresentada a pequenas variagdes nas condicdes de entrada seja estudado e reportado. No
presente trabalho, foram realizadas simulacdes adicionais impondo variacdes de + 10% nas
condicdes turbulentas de entrada descritas na Se¢do 5.2:

— intensidade de turbuléncia da corrente de ar: 6% * 0,6%

— intensidade de turbuléncia da corrente de combustivel: 10% £ 1,0%

— comprimento caracteristico da escala de turbuléncia da corrente de ar: 0,04 £ 0,004 m
— comprimento caracteristico da escala de turbuléncia da corrente de combustivel: 0,03

+ 0,003 m

Em cada simulacdo realizada somente uma condicfo turbulenta de entrada foi alterada,
mantendo as demais fixas no valor padrdo (sem perturbacdo), possibilitando a verificagdo do
efeito da variacdo de cada condi¢@o de entrada isoladamente sobre os resultados.

Para este estudo, considerou-se a fracdo radiativa, temperatura méaxima, e fracdes
molares maximas de CO, e de H;O como varidveis-chave, sendo entdo reportados os efeitos
das variacdes nas condigdes turbulentas de entrada sobre estas varidveis. Na Secdo 5.4, onde
foi apresentado o estudo de convergéncia de malha, estas mesmas quatro varidveis foram
selecionadas. Os resultados desta analise estio mostrados nas Tabelas 5.6 e 5.7, onde estio
apresentados os valores das varidveis-chave obtidos em cada simulagdo com variagdo na
condicdo de entrada, e logo abaixo de cada varidvel-chave estdo apresentados os valores dos
desvios percentuais destas varidveis em relagdo ao resultado da simulacdo realizada sem
perturbagdo (apresentados na Tab. 5.3 para malha 48x140).

Os resultados das Tabelas 5.6 e 5.7 sugerem que variacdes na intensidade de
turbuléncia conduzem a alteragbes maiores nas varidveis-chave do que variagdes no
comprimento caracteristico da escala de turbuléncia. De modo geral, as variagdes no
comprimento caracteristico da escala de turbuléncia levaram a desvios percentuais das
varidveis-chave da ordem de 102%, com desvio mdximo de 0,348% para a fracdo radiativa e
minimo de 0,006% para a fracdo molar maxima de H,O, enquanto as variacdes na intensidade

de turbuléncia levaram a desvios percentuais das varidveis-chave da ordem de 10'1%, com
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desvio maximo de 1,514% para a fracdo radiativa e minimo de 0,029% para a temperatura

maxima. A partir desta andlise, pode-se considerar que variacdes nas condi¢des turbulentas de

entrada possuem efeito secundario sobre os principais resultados das simulacdes.

Tabela 5.6 - Efeito da variacdo das condi¢des de contorno na entrada da cadmara (intensidade

de turbuléncia nas correntes de ar e de combustivel) sobre as varidveis-chave da simulagio:

fmd’ Tmax’ XCO02,max € XH20,max-

Ar Combustivel

5,4% 6,6% 9,0% 11,0%
Sraa [%] 9,628 9,914 9,749 9,813
desvio % 1,514 1,412 0,276 0,378
Trax [K] | 1800,09 | 1800,19 | 1798,42 1800,52
desvio % | 0,029 0,035 0,063 0,053
XCO02,max 0,09782 | 0,09732 | 0,09669 | 0,09717
desvio % | 0,935 0,427 0,230 0,265
XH20,max 0,19558 | 0,19777 | 0,19762 | 0,19792
desvio % 1,144 0,035 0,113 0,043

Tabela 5.7 - Efeito da variagdo das condi¢des de contorno na entrada da camara (comprimento

caracteristico da escala de turbuléncia nas correntes de ar e de combustivel) sobre as

varidveis-chave da simulagdo: fru4, Tinax, Xco2,max € XH20,max-

Ar combustivel

0,036 m 0,044m | 0,027m | 0,033 m
Jraa [%] 9,782 9,769 9,750 9,810
desvio % 0,061 0,072 0,266 0,348
Thax [K] 1800,10 | 1798,98 | 1798,45 | 1800,38
desvio % 0,030 0,032 0,062 0,046
XC02,max 0,09694 | 0,09686 | 0,09669 | 0,09716
desvio % 0,035 0,055 0,231 0,257
XH20,max 0,19786 | 0,19783 | 0,19762 | 0,19792
desvio % 0,008 0,006 0,110 0,041
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5.7 Verificacao da importancia das forcas de empuxo

A importancia das forcas de empuxo em um escoamento com convecgdo pode ser

estimada pela razdo entre os nimeros de Grashof e Reynolds [Fluent, 2009]:

Gr _ gBATL

Ri=
Re? v2

(5.10)

onde Ri é o nimero de Richardson, Gr é o nimero de Grashof, Re é o niimero de Reynolds, g
€ a aceleracdo da gravidade, f € o coeficiente de expansdo térmica, AT € a variagdo de
temperatura, L é o comprimento caracteristico, e v € a velocidade caracteristica.

Quando o nimero de Richardson for maior ou igual a um, espera-se que a contribuicio
das forcas de empuxo seja significativa. Por outro lado, se ele for inferior a 107, as forcas de
empuxo podem ser ignoradas nos calculos, sendo o escoamento dominado pela conveccao
forcada.

Considerando, na Eq. (5.10), AT como a diferenca entre a temperatura média na
camara e a temperatura das suas paredes, € L como o raio da camara, o nimero de Richardson
apresenta um valor de 1,9x10™ no presente estudo, confirmando assim a validade da hipétese
mencionada na Secdo 5.1, de que as for¢cas de empuxo poderiam ser desprezadas devido as
altas velocidades impostas pelo queimador.

Adicionalmente, outro argumento para desprezar este efeito resulta da investigacio de
Silva et al., 2013, na qual os autores aplicaram uma metodologia RANS em coordenadas
cilindricas tridimensionais utilizando o software Ansys CFX para simular a mesma camara de
combustio aqui estudada. A investigacdo tinha como objetivo verificar o efeito da forca de
empuxo sobre os campos de escoamento, temperatura e espécies quimicas. Comparando os
resultados obtidos em simulac¢des considerando a for¢ca de empuxo nos célculos e obtidos em
simula¢des desprezando tal efeito, os autores encontraram que a forca de empuxo poderia ser

negligenciada.

5.8 Comparacao com resultados da literatura

Silva et al., 2007, simulou a mesma chama turbulenta néo pré-misturada de metano em

ar [Garréton e Simonin, 1994] considerada no presente estudo, utilizando para a solugdo da



111

ETR o Método das Zonas [Hottel e Sarofim, 1967] e aplicando o modelo WSGG com os
coeficientes classicos de Smith et al., 1982.

Considerando como base os resultados obtidos por Silva et al., 2007, pretende-se nesta
secdo do trabalho comparar tais resultados com os obtidos através de uma nova simulacdo
daquela chama turbulenta, porém empregando o método de ordenadas discretas para a solucao
da ETR, e aplicando os mesmos coeficientes cldssicos do modelo WSGG. Desta forma, a
Unica variacdo entre as simulagdes de Silva et al., 2007, e as simula¢des da presente anélise
estd centrada na alteragdo do método de solucdo da ETR, ou seja, do Método das Zonas para o
DOM, sendo assim possivel fazer a validacdo do cddigo de solucdo da ETR utilizando o
DOM.

Cabe salientar que a solucdo da ETR aplicando o DOM serd utilizada nos capitulos
subseqiientes deste trabalho, uma vez que tal método oferece algumas vantagens em relacdo
ao Método das Zonas, tais como maior eficiéncia numérica em relacdo ao tempo
computacional (aproximadamente um quarto do tempo), flexibilidade na aplicacdo de
modelos de propriedades espectrais, possibilidade de considerar os efeitos da ndo-
homogeneidade de concentracdes de espécies no meio, e possibilidade de considerar o efeito
do espalhamento da radiacdo térmica no meio participante.

As Figuras 5.3 a 5.7 apresentam os perfis de temperatura e de fragdes madssicas de
CH4, CO,, O, e CO ao longo da linha de centro da cAmara de combustio obtidos no presente
trabalho (utilizando DOM) e os resultados de Silva et al., 2007 (utilizando Método das
Zonas). Observam-se nestas figuras que os resultados da simulacdo que utiliza o método
DOM estdo muito proximos daqueles obtidos em Silva et al., 2007, com desvio médio de
1,9% na Fig. 5.3 (temperatura), 2,1% na Fig. 5.4 (fracdo mdssica de CH,), 3,0% na Fig. 5.5
(fragdo maéssica de CO,), 1,8% na Fig. 5.6 (fracdo mdssica de O,), e 3,3% na Fig. 5.7 (fracdo
madssica de CO), considerando-se entdo que o cddigo numérico pode ser utilizado nas
simula¢des seguintes.

A comparacdo dos resultados da presente pesquisa com os dados experimentais de

Garréton e Simonin, 1994, serd apresentada no Cap. 6 deste trabalho.



112

2000 — T T T T T T T T T T 1

1800 | —&— Silva et al., 2007.
| —0— Presente trabalho.
1600

1400 |-
1200 |
1000 [
800 |
600 |
a00f
200f ]

Temperatura [K]

T T T T T T T T T T T T T T T T
00 02 04 06 08 10 12 14 16

B

Posigo axial na linha de centro da cAmara [m]
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6 RESULTADOS

6.1 Comparacao de diferentes modelos WSGG e GC para o calculo da radiaciao

térmica

Esta secdo apresenta os resultados da simulacdo numérica de uma chama turbulenta de
metano e ar ndo pré-misturados dentro de uma camara de combustio cilindrica, levando em
consideracdo os efeitos da radiagdo térmica de gases com comportamento nio-cinza através
do modelo WSGG, baseando-se nas correlacdes cldssicas de Smith et al., 1982, e nas novas
correlacdes de Dorigon et al., 2013, geradas a partir do banco de dados espectrais HITEMP
2010 [Rothman et al., 2010], e através do modelo GC baseando-se nas correlacdes de Cassol
et al.,, 2014, também geradas a partir do banco de dados HITEMP 2010. Os resultados
apresentados nesta secdo foram obtidos com célculos acoplados radiacdo-CFD, ou seja, as
equacdes de conservacdo foram resolvidas de maneira acoplada a equacdo de transferéncia
radiativa.

Desta maneira, objetiva-se avaliar a influéncia das diferentes correlagcdes dos modelos
de propriedades radiativas dos gases sobre a radiacdo e consequentemente sobre o
comportamento térmico global da cidmara.

Para avaliacdo das solugdes propostas, estuda-se o caso descrito por Garréton e
Simonin, 1994, uma vez que estdo disponiveis medi¢des detalhadas das distribui¢tes
espaciais das principais espécies gasosas assim como do campo de temperatura.

A transferéncia de calor radiativa em gases depende do ndmero de moléculas
participantes por unidade de volume. Neste trabalho, o coeficiente de absor¢do por unidade de
pressdo para o j-€simo gds cinza para o modelo WSGG, «,;, (em m’-atm™), presente nas
Tabelas 3.1 e 3.2, foi multiplicado pelo somatério das pressdes parciais das espécies H,O e
CO, para cada volume de controle computacional, obtendo o coeficiente de absorcdo para o
J-€ésimo gas cinza, k,; (em m™), necessario para o cdlculo da ETR, Eq. (3.45). Assim, a
ndo-homogeneidade das concentracdes de H,O e CO, dentro da camara de combustio
também foi levada em conta para calcular a transferéncia radiativa. Analogamente, este
processo foi realizado para o célculo do coeficiente de absor¢do de cada volume de controle
computacional no modelo GC.

As simula¢des foram executadas em um computador desktop com processador AMD

FX-8150 Eight-Core 3,6 GHz e 16,0 GB de memdria. O tempo total de simulagdo foi
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aproximadamente de 27,5 horas para o caso considerando radiacdo térmica com o modelo
WSGG de Dorigon et al., 2013, de 20 horas para o modelo WSGG de Smith et al., 1982, e de
7,5 horas para o modelo GC de Cassol et al., 2014, enquanto este tempo foi de 2 horas para o
caso em que a radiacdo foi negligenciada dos cdlculos. Os célculos de transferéncia radiativa
foram considerados somente apds a solucdo estar proxima da convergéncia, e a partir de
entdo, para cada iteragao.

Para estudar o efeito da transferéncia radiativa e da modelagem das propriedades
radiativas sobre o comportamento térmico da camara, foram considerados quatro diferentes
cendrios.

No primeiro cendrio, a radiacdo foi completamente ignorada, com o objetivo de poder
analisar a importancia da radiacdo nesta simula¢do particular da chama. No segundo e no
terceiro cendrios, a radiagd@o foi considerada e o coeficiente de absor¢do foi modelado usando
dois modelos WSGG diferentes [Smith et al., 1982; Dorigon et al., 2013]. No quarto cenério,
a radiacdo também foi considerada, mas o coeficiente de absor¢do foi modelado usando o
modelo GC [Cassol et al., 2014].

Foram feitas comparacdes para verificar como e quanto os cendrios radiativos
afetaram os campos de temperatura, concentracdo de CO,, concentracio de H,0,
concentracdo de CHg4, concentracdo de O,, concentracdo de CO, e do termo fonte de calor
radiativo, assim como as quantidades térmicas, tais como a fracdo radiativa e o fluxo de calor
através das paredes da cAmara.

A Fig. 6.1 apresenta os resultados para os campos de temperatura e do termo fonte de
calor radiativo. As Figuras 6.1(a)-6.1(d) apresentam os campos de temperatura obtidos para os
quatro cendrios que foram descritos acima, enquanto as Figuras 6.1(e)-6.1(g) mostram o0s
termos fontes de calor radiativo.

Como pode ser visto nas Figuras 6.1(a)-6.1(d), a consideracao dos diferentes modelos
WSGG e GC teve um importante papel sobre o campo de temperatura.

As temperaturas maximas da chama para os diferentes cendrios estdo mostradas na
Tab. 6.1. Apesar destas temperaturas méaximas serem locais, elas podem ser consideradas
como uma medida para caracterizar o campo de temperatura inteiro. Como visto, a
temperatura maxima diminuiu 58 K, 101 K e 243 K quando comparando os resultados para o
caso sem radiacdo com os resultados dos casos com radiacdo calculada com os modelos de
Smith et al., 1982, de Dorigon et al., 2013, e de Cassol et al., 2014, respectivamente. Em uma

investigacdo semelhante, Li e Modest, 2002b, encontraram um decréscimo na temperatura
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mdaxima de 145 K para uma chama com espessura optica de 0,474, sendo que a chama do
presente estudo possui espessura optica de aproximadamente 0,43. Assim, o decréscimo que
mais se aproximou do reportado por Li e Modest, 2002b, foi aquele obtido com o modelo

WSGG de Dorigon et al., 2013.
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Figura 6.1 - Campos de temperatura: (a) sem radiaco; (b) radiagdo calculada com modelo
WSGG de Smith et al., 1982; (c) radiac¢do calculada com modelo WSGG de Dorigon et al.,
2013; (d) radiacdo calculada com modelo GC de Cassol et al., 2014. Campos de termo fonte
de calor radiativo: (e) radiacdo calculada com modelo WSGG de Smith et al., 1982; (f)
radiacdo calculada com modelo WSGG de Dorigon et al., 2013; (g) radiacdo calculada com

modelo GC de Cassol et al., 2014.

Além do campo de temperatura, o campo do termo fonte de calor radiativo também se
alterou significativamente como um resultado dos diferentes modelos WSGG e GC.
As Figuras 6.1(e)-6.1(g) mostram os campos dos termos fontes de calor radiativo. O

termo fonte de calor radiativo calculado com o modelo WSGG de Dorigon et al., 2013, é mais
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elevado do que aquele calculado com o modelo WSGG de Smith et al., 1982, enquanto o
termo fonte de calor radiativo calculado com o modelo GC de Cassol et al., 2014, apresenta os
maiores valores entre todos os cenarios estudados. Contudo, os resultados obtidos com o0s
diferentes modelos sdo qualitativamente similares, uma vez que a regido da chama com as
temperaturas mais elevadas emite mais radiagdo do que absorve, conduzindo a um termo
fonte de calor radiativo negativo, enquanto a regido da chama com as temperaturas mais
baixas absorve mais radiacdo do que emite, conduzindo a um termo fonte de calor radiativo

positivo.

Tabela 6.1 - Temperatura maxima na chama para os quatro cendrios radiativos estudados.

sem WSGG Smith | WSGG Dorigon | GC Cassol
radiacdo et al., 1982 et al., 2013 et al., 2014
Thax [K] 1809 1751 1708 1566

Os resultados obtidos dos termos fontes de calor radiativo com os modelos WSGG e
GC aqui empregados serdo comparados ao resultado benchmark obtidos com o modelo LBL
na Sec¢do 6.1.1, com o objetivo de estimar o erro introduzido na solu¢do da ETR em virtude
dos modelos radiativos dos gases participantes.

A Fig. 6.2 apresenta os perfis de temperatura e de fracdes molares de CH4, CO,, H,O,
0, e de CO ao longo da linha de centro da cidmara, e as Figuras 6.3-6.5 mostram os perfis
radiais de temperatura e de fragcdes molares de O,, CO,, e de H,O nas posi¢des axiais
z=0,312 m, z= 0,912 m, e z = 1,312 m a partir da entrada da cdmara, respectivamente,
considerando os resultados das simulacdes dos quatro cendrios descritos acima, e ainda
mostram os dados experimentais de Garréton e Simonin, 1994 (dados ndo disponiveis para
H,0).

Observa-se que os valores de temperatura e gradientes de temperatura sio menores
quando a transferéncia de calor radiativa é considerada, pois neste caso existe um mecanismo
adicional de transferéncia de calor dentro do dominio computacional. Este comportamento da
temperatura e de seus gradientes estd em concordancia com os resultados de Silva et al., 2007.
O mesmo comportamento é observado comparando os resultados obtidos com as diferentes

correlacdes do modelo WSGG, ou seja, uma vez que o uso das correlagdes de Dorigon et al.,

2013, fornece um maior termo fonte de calor radiativo do que o uso das correlagdes de Smith
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et al, 1982, os niveis de temperatura e seus gradientes sio menores para as primeiras
correlacdes; ainda, a utilizagdo do modelo GC conduz a uma elevagao significativa no termo
fonte de calor radiativo, em relagdo ao emprego do modelo WSGG, fazendo com que os
niveis de temperatura e seus gradientes sejam ainda menores. Tal andlise pode ser

corroborada com os resultados da Fig. 6.1 e da Tab. 6.1.
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ao longo da linha de centro da cAmara.
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Uma vez que as taxas das reagcdes quimicas dependem da temperatura, esperava-se que

os cdlculos de radiacdo afetassem os cdlculos referentes a formacdo e ao consumo das

espécies envolvidas no processo. Apesar disto, as variagcdes médias das fragdes molares das

espécies consideradas, comparando os resultados dos diferentes modelos radiativos entre si,

foram inferiores a 1,0%, mostrando que as fracdes molares das espécies foram menos afetadas

pelo modelo de radiacdo do que foi a temperatura. Isto pode ter sido causado pelo uso de um

mecanismo global de cinética quimica em conjunto com o modelo de combustdo E-A, no qual

a taxa de reagdo quimica € controlada principalmente pela turbuléncia e, portanto, € menos

sensivel a

temperatura.
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Figura 6.5 - Perfis radiais de temperatura e de fracdes molares de O,, CO,, e de H,O na

posicdo axial z=1,312 m.

A Tab. 6.2 apresenta os desvios percentuais médios entre os valores de temperatura
obtidos numericamente e os dados experimentais reportados em Garréton e Simonin, 1994.
Observa-se que o emprego do modelo WSGG com as correlagdes de Dorigon et al., 2013,

conduziu aos menores desvios. Conforme pode ser observado nas Figuras 6.2-6.5, os
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diferentes cendrios radiativos afetaram marginalmente as fragcdes molares das espécies, sendo
os desvios percentuais médios, em relacdo aos dados experimentais, para todos os cendrios de
aproximadamente 15%, 32%, 99%, e 30%, para as espécies CH,, CO,, CO e O,
respectivamente. Tais desvios percentuais médios das fracdes molares das espécies possuem
valores relativamente elevados uma vez que os valores absolutos das fragdes molares das
espécies sdo pequenos, da ordem de 10™" ou 107, ou menor, sendo assim, mesmo pequenas
variagOes nestes valores conduzem a grandes desvios percentuais. As Figuras 6.2-6.5 mostram
que, para todos os modelos de radiacdo, a temperatura e as fracdes molares das espécies (CO»,
CH, O,, e CO) seguiram a mesma tendéncia dos dados experimentais, apesar de
apresentarem alguns desvios. Tais diferengas provavelmente tiveram pouca relacdo com a
escolha do modelo de radiagdo, sendo geradas das limitacdes dos outros modelos (turbuléncia,
combustdo e mecanismo de cinética quimica) e da complexidade inerente a reprodugdo do

experimento fisico.

Tabela 6.2 - Desvios percentuais médios entre os resultados numéricos de temperatura e os
dados experimentais de Garréton e Simonin, 1994, para os quatro cendrios radiativos

estudados.

sem radiacdo | WSGG Smith et | WSGG Dorigonet | GC Cassol et al.,
[%] al., 1982 [%] al., 2013 [%] 2014 [%]
12,68 9,44 8,36 9,10

As Figuras 6.6(a) e 6.6(b) apresentam as distribui¢cdes das fracdes molares para as
espécies quimicas gasosas mais importantes para a radiacdo, H,O e CO,, enquanto a razao
entre estas duas quantidades estd mostrada na Fig. 6.6(c). Estas figuras foram obtidas para o
cendrio que emprega nos cdlculos o modelo WSGG de Dorigon et al., 2013, embora as
distribuicdes destas espécies quimicas para os demais cendrios radiativos ndo tenham
apresentado diferencas significativas, conforme discutido anteriormente nas Figuras 6.2-6.5.

Assim, a Fig. 6.6(c) mostra a razao x /xco2 (a qual € equivalente a py o / Pco, ) dentro do

dominio da cidmara de combustdo. Observa-se que quase toda a cAmara possui uma razao
proxima de 2,0, o que € um importante aspecto para modelar as propriedades radiativas do
meio, indicando que o uso do modelo WSGG com correlagdes obtidas para uma razdo fixa

Xp,0/*co, = 2,0, conforme visto nas Tabelas 3.1 e 3.2, é de fato uma boa escolha.
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Figura 6.6 - Distribui¢des das fracdes molares das espécies quimicas: (a) H,O, (b) CO»; (c)
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razao entre as fracdes molares de H,O e de CO,.

Uma visdo adicional do efeito da radiag@o térmica estd apresentada na Tab. 6.3, a qual
apresenta a taxa de transferéncia de calor através da parede da cAmara. A consideracdo da
radiacdo térmica nos cdlculos possui um efeito importante no modo de transferéncia de calor
combinado radia¢do-conveccdo, levando a um aumento na transferéncia de calor total de
89,52 kW (somente convecgdo - cendrio de cédlculo sem transferéncia de calor por radiacio)
para 159,61 kW (somatério de conveccao e radiacdo — cendrio de célculo incluindo radiacdo)
com o modelo WSGG e 229,20 kW (somatdrio de convecgao e radiagio — cendrio de célculo
incluindo radiag@o) com o modelo GC. O padrdo destes resultados estd em concordancia com
os resultados de Silva et al., 2007, que mostraram que a transferéncia de calor através da

parede da camara era aproximadamente duplicada quando radiacio era levada em conta.

Tabela 6.3 - Taxa de transferéncia de calor na parede cilindrica da cAmara de combustio para

0s quatro cendrios radiativos estudados.

taxa somente taxa somente taxa total (radiacdo +

convecgdo [kW] | radiacdo [kW] convecgdo) [kW]

sem radiacdo 89,52 0,00 89,52
WSGG Smith et al., 1982 81,82 51,66 133,48
WSGG Dorigon et al., 2013 76,04 83,57 159,61
GC Cassol et al., 2014 62,12 167,08 229,20

Com base nos resultados da Tab. 6.3, € interessante observar que, quando a radiacio
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térmica foi considerada, a transferéncia de calor por convec¢do diminuiu em comparacio a
quando a radiacdo térmica foi desprezada, uma vez que os gradientes de temperatura na
camara foram reduzidos devido a fonte de calor adicional. Ainda, os resultados mostraram
que a transferéncia de calor radiativa foi maior quando foram usadas as novas correlagdes do
modelo WSGG, como esperado pois o termo fonte de calor radiativo (Fig. 6.1) foi maior com
estas novas correlacdes; similarmente, o emprego do modelo GC conduziu a transferéncia de
calor radiativa ainda mais elevada na parede em relacdo ao modelo WSGG.

Uma quantidade importante que descreve o campo global de radiacdo em uma chama

¢ a taxa liquida de transferéncia radiativa na chama e sua varidvel normalizada, a fracdo
radiativa (f,.4). A taxa liquida de transferéncia radiativa corresponde a integral de S, sobre

todo o dominio computacional; a fracdo radiativa é a razdo deste valor pela taxa de calor
liberada na combustdo. Para todos os cendrios descritos estas quantidades foram calculadas e
os resultados estdo mostrados na Tab. 6.4. Tanto a taxa liquida de transferéncia radiativa,
quanto a correspondente fracdo radiativa, para a chama em estudo possuem valores
significativos, demonstrando a relevancia do estudo da radiagc@o térmica na presente cdmara.
Em relacdo ao cendrio de cédlculo que emprega o modelo WSGG de Smith et al., 1982, a
fracdo radiativa aumentou 64% usando as novas correlacdes do modelo WSGG e 345%

usando o modelo GC de Cassol et al., 2014.

Tabela 6.4 - Predi¢des da taxa liquida de transferéncia radiativa e da fracdo radiativa.

taxa radiativa liquida [kW] Jraa [ %]

WSGG Smith et al., 1982 62,63 10,48
WSGG Dorigon et al., 2013 103,25 17,21
GC Cassol et al., 2014 219,21 36,15

Adicionalmente, a Fig. 6.7 mostra perfis axiais do termo fonte de calor radiativo ao
longo da linha de centro da camara obtidos com os modelos WSGG de Smith et al., 1982,
WSGG de Dorigon et al., 2013, e GC de Cassol et al., 2014, considerando e negligenciando a
nio-homogeneidade das concentracdes das espécies H,O e CO, no interior da cdmara de
combustio para o cdlculo da radiacdo térmica. A Tab. 6.5 apresenta os valores de temperatura
méaxima na chama e da fracdo radiativa para os mesmos casos mostrados na Fig. 6.7.

Assim, nos cdlculos em que a ndo-homogeneidade das espécies foi desconsiderada, o
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coeficiente de absor¢@o por unidade de pressdo para o j-€simo gis cinza no modelo WSGG,
Kgjp (€M m™'atm™), ndo foi multiplicado pelo somatério das pressdes parciais das espécies
H,0 e CO, para cada volume de controle computacional para obter o coeficiente de absor¢éo
para o j-ésimo gés cinza, x,; (em m’'), mas, neste caso, x,, foi multiplicado pelo somatério
de valores constantes das pressdes parciais de H;O e de CO, (pm20 = 0,2 atm e pcpr, =0,1
atm). Este resultado permitiu a avaliagdo do efeito da ndo-homogeneidade das concentragdes
de H,O e de CO, dentro da camara de combustdo sobre a transferéncia de calor radiativa.
Tanto na Fig. 6.7 quanto na Tab. 6.5 pode-se observar que o efeito da
nao-homogeneidade das espécies quimicas, apesar de ndo ser elevado, nio deve ser
desprezado no célculo da radiacdo térmica, sendo que sua influéncia corresponde a um

aumento no campo de radiacdo na chama de aproximadamente 10%.
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Figura 6.7 - Perfis axiais do termo fonte de calor radiativo ao longo da linha de centro da
camara obtidos empregando os modelos (a) WSGG Smith et al., 1982, (b) WSGG Dorigon et
al., 2013, e (c) GC Cassol et al., 2014, ambos considerando e desprezando a néo-

homogeneidade das concentra¢des de HO e CO; no célculo da radiacao térmica.

Tabela 6.5 - Temperatura maxima e fracdo radiativa para os casos considerando e

desprezando a nao-homogeneidade das concentracdes de H,O e CO, no cdlculo da radiacao.

Temperatura méxima Fracdo radiativa
concentracao concentracao concentracao concentragao
nao-homogénea uniforme nao-homogénea uniforme
WSGG Smith et al., 1982 1751 K 1757 K 10,48% 9,23%
WSGG Dorigon et al., 2013 1708 K 1716 K 17,21% 15,78%
GC Cassol et al., 2014 1566 K 1599 K 36,15% 31,79%
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6.1.1 Avaliacdo dos modelos WSGG e GC em geometria cilindrica axissimétrica aplicados
em meio participante ndo-isotérmico composto por HyO e CO,: comparacdo com

resultados benchmark LBL

A influéncia do emprego dos modelos WSGG e GC para a representacdo do
coeficiente de absorcdo dos gases sobre a transferéncia de calor por radiacdo pode ser mais
bem avaliada isolando seus efeitos em cdlculos separados da radiacdo e entdo os comparando
com resultados benchmark obtidos com o modelo LBL.

Isto pode ser feito congelando-se os campos de fracdes molares e temperatura e entao
calculando os campos de radiacdo usando os modelos WSGG de Smith et al., 1982, WSGG
de Dorigon et al., 2013, e GC de Cassol et al., 2014, assim como o modelo LBL, considerado
como benchmark devido a sua elevada resolucdo espectral.

Estes célculos sdo desacoplados dos cdlculos de escoamento e combustdo (referidos
como CFD), portanto erros que possam existir devido aos modelos de turbuléncia e de
combustio ndo influenciam na comparacdo dos cdlculos de radiagéo.

Este procedimento foi aplicado usando campos convergidos de temperatura (Fig.
6.1(c)), fracdo molar de H,O (Fig. 6.6(a)) e fracio molar de CO, (Fig. 6.6(b)) obtidos da
simulagdo apresentada na Secdo 6.1. Deve-se enfatizar que todos os resultados apresentados
previamente na Se¢do 6.1 foram obtidos com célculos acoplados radiacdo-CFD.

A Fig. 6.8 apresenta perfis do termo fonte de calor radiativo calculados com os
modelos LBL (benchmark), WSGG (Smith et al., 1982; Dorigon et al., 2013) e GC (Cassol et
al., 2014), ao longo da linha de centro da camara e ao longo da direcdo radial da cAmara em
duas posi¢des axiais (z=1,0 m e z = 1,5 m). Os perfis mostrados na Fig. 6.8 foram extraidos
do dominio bidimensional com o objetivo de possibilitar uma comparagdo mais detalhada
entre os diversos resultados, o que ndo é possivel de ser realizado comparando-se 0os campos
como aqueles mostrados nas Figuras 6.1(e)-6.1(g) ou na Fig. 6.9, discutida a seguir. O termo
fonte de calor radiativo que mais se aproximou do resultado benchmark foi aquele obtido com
o emprego do modelo WSGG de Dorigon et al., 2013.

A Fig. 6.9(a) apresenta o campo do termo fonte de calor radiativo benchmark, obtido
com o modelo LBL. Com o objetivo de avaliar os modelos WSGG e GC de maneira
quantitativa, as Figuras 6.9(b)-6.9(d) apresentam os campos de distribuicio dos erros relativos

percentuais, calculados como,
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Sra - §ra
Erro % _ 100 d, L_BL d, MODELO (6 1)

Srad , LBL, mdx

onde o subscrito “LBL” refere-se ao resultado benchmark, ¢ o subscrito “MODELO”
refere-se ao resultado obtido com o modelo WSGG ou com o modelo GC. O calculo do erro
pela Eq. (6.1) é a maneira usualmente empregada na literatura para avaliacdo qualitativa de
modelos de radiagdo [Mossi et al., 2012; Duciak et al., 2013; Dorigon et al., 2013; Cassol et
al., 2014].
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Figura 6.8 - Perfis do termo fonte radiativo calculados com os modelos LBL, WSGG e

GC na diregdo axial e radial.

Ap6s o célculo do termo fonte de calor radiativo empregando cada um dos modelos,
utilizando para todos os cédlculos campos fixos de fracdes molares e de temperatura, a Eq.

(6.1) € aplicada em todo o dominio de cdlculo, obtendo assim os resultados apresentados nas
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Figuras 6.9(b)-6.9(d). O modelo WSGG de Dorigon et al., 2013, teve seus coeficientes
ajustados a partir do banco de dados espectrais HITEMP 2010, o qual foi também empregado
nos cdlculo linha-por-linha no presente trabalho. Conforme se observa nas Figuras 6.8 € 6.9, o
modelo WSGG de Dorigon et al., 2013, foi o que forneceu os resultados mais préximos do
resultado benchmark. O modelo GC de Cassol et al., 2014, também teve seus coeficientes
ajustados a partir do banco de dados espectrais HITEMP 2010, porém foi o modelo que
apresentou os resultados mais distantes da solucdo benchmark, devido a grosseira
simplificacdo que € considerada neste modelo para o tratamento da dependéncia espectral do

coeficiente de absorc¢ao.
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Figura 6.9 - Comparacgdo entre os resultados obtidos para o campo do termo fonte radiativo:
(a) termo fonte radiativo obtido com o modelo LBL, (b) erro relativo% entre o termo fonte
radiativo obtido com o modelo LBL e o modelo WSGG de Smith et al., 1982, (¢) erro
relativo% entre o termo fonte radiativo obtido com o modelo LBL e o modelo WSGG de
Dorigon et al., 2013, (d) erro relativo% entre o termo fonte radiativo obtido com o modelo

LBL e o modelo GC de Cassol et al., 2014.

A Tab. 6.6 apresenta os erros relativos percentuais maximo e médio, e o desvio padrio
do erro, para cada um dos modelos, onde se pode notar novamente que o modelo WSGG de

Dorigon et al., 2013, foi o que apresentou 0os menores erros e o menor desvio padrio.
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Tabela 6.6 - Erros maximos e médios do termo fonte radiativo para cada modelo em relacio

ao resultado benchmark (LBL).

) ) Desvio padrio
Erro maximo % | Erro médio %
do Erro %
WSGG Smith et al., 1982 64,75 17,5 12,0
WSGG Dorigon et al., 2013 22,49 4,72 5,59
GC Cassol et al., 2014 115,5 49,7 34,2

Mossi et al., 2012, aplicaram o modelo WSGG com as correlagdes de Smith et al.,
1982 e 1987, para o célculo da transferéncia de calor radiativa em um meio participante
composto por misturas de H,O/CO, ou H,O/CO,/fuligem em uma geometria unidimensional,
comparando os resultados com solu¢cdes LBL. Os autores consideraram o0 meio
ndo-isotérmico € com concentracdes uniformes (meio homogéneo) de gases e de fuligem.
Para o caso em que a mistura era somente de gases (H,O e CO,), os resultados indicaram erro
relativo maximo de 55,6% e médio de 23,1%. Em uma investigacdo semelhante em geometria
unidimensional, Duciak et al., 2013, compararam os resultados do modelo WSGG com as
correlacdes de Dorigon et al., 2013, em relacdo a solu¢cdes LBL para um meio ndo-isotérmico
e ndo-homogéneo, e obtiveram erro relativo maximo de 56,0% e médio de 2,2%. Cassol et al.,
2014, compararam os resultados do modelo GC com os resultados LBL, também em
geometrias unidimensionais em um meio nao-isotérmico e ndo-homogéneo, e obtiveram erro
relativo maximo de 189,71% e médio de 73,63%.

Os erros do modelo WSGG de Dorigon et al., 2013, apresentados na Fig. 6.9(c) e na
Tab. 6.6, podem ser considerados satisfatérios, uma vez que os casos estudados na literatura
apresentaram erros da mesma ordem de grandeza, porém para geometrias mais simplificadas
(unidimensionais), sendo que o caso cilindrico axissimétrico estudado no presente trabalho
apresenta desafios muito mais complexos do que o caso unidimensional quando se trata da
modelagem da radiacdo, devido aos gradientes de temperatura e de concentracdes das
espécies quimicas. Para o modelo WSGG de Dorigon et al., 2013, somente 17% dos volumes
de controle do dominio computacional obtiveram erros superiores a 10%.

O tempo computacional necessario para a obtencdo do resultado LBL foi de 13 horas,
enquanto para os modelos WSGG e GC € da ordem de 1 segundo, o que justifica o emprego e
destaca a importancia de modelos globais de propriedades radiativas em calculos acoplados

radiacdo-CFD.
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6.2  Avaliacio da influéncia das Interacoes Turbuléncia-Radiaciao

Esta secdo apresenta os resultados da simulacdo numérica de uma chama turbulenta de
metano e ar ndo pré-misturados dentro de uma camara de combustio cilindrica, levando em
consideracdo os efeitos da radiagdo térmica de gases com comportamento nio-cinza através
do modelo WSGG, baseando-se no conjunto de correlagdes de Dorigon et al., 2013, e
incluindo os efeitos das interacdes TRI [Snegirev, 2004].

Desta maneira, objetiva-se avaliar a influéncia da modelagem das interacdes TRI sobre
a radiacdo térmica e consequentemente sobre o comportamento térmico global da camara.

Para avaliagdo das solugdes propostas, estuda-se novamente o caso descrito por
Garréton e Simonin, 1994.

Conforme descrito na secdo anterior, o efeito da ndo-homogeneidade das
concentragdes de H,O e de CO, dentro da camara foi considerado nos célculos da
transferéncia de calor radiativa.

As simulagdes foram executadas utilizando o mesmo computador descrito na secdo
anterior. Os cdlculos de transferéncia radiativa foram considerados somente apds a solucio
estar proxima da convergéncia, e a partir de entdo, para cada iteracdo. Além disso, o tempo de
simulag@o necessario para o caso considerando as interacdes TRI foi 36,5 horas (acréscimo de
30% no tempo computacional em relacdo a simulacdo que desconsiderou o calculo das
interacdes TRI), demonstrando a eficiéncia da metodologia de célculo das interacdes TRI
considerada no presente trabalho em relagdo ao tempo computacional.

Para estudar o efeito da transferéncia radiativa incluindo as interagdes TRI sobre o
comportamento térmico da cdmara, foram considerados trés diferentes cenarios. No primeiro
cendrio, a radiacdo foi ignorada, com o objetivo de poder analisar a importancia da radiagdo
nesta simulagc@o particular da chama. No segundo e no terceiro cendrios a radiacdo foi
considerada, mas os cdlculos das intera¢cdes TRI foram realizados somente para o terceiro
cendrio, permitindo assim a avaliagdo dos efeitos das interagcdes TRI.

Foram feitas comparacdes para verificar como e quanto os cendrios radiativos
afetaram os campos de temperatura, concentracdo de CO,, concentracdio de H,O,
concentracdo de CH4, concentracdo de O,, concentracdo de CO, e do termo fonte de calor
radiativo, assim como as quantidades térmicas, tais como a fracdo radiativa e o fluxo de calor
através das paredes da cAmara.

A Fig. 6.10 apresenta os resultados para a temperatura e para o termo fonte de calor
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radiativo (E). Nas Figuras 6.10(a)-6.10(c) estdo mostrados os campos de temperatura

obtidos para os trés cendrios acima descritos, e na Fig. 6.10(d) estdo mostrados os valores rms

(do inglés: root mean square) das flutuacdes de temperatura, calculado como V7°* [Li e

Modest, 2001; Snegirev, 2004]. Observa-se que o valor rms da flutuacdo de temperatura

atinge um méaximo local de aproximadamente 50% da temperatura média.

0.25 = e
(ﬂ) : [K] le [K]
0,0 — 1600 450
0,25
\ 1400 400
®) 350
0,0 1200

800

300
0.25 1000 250
0.0

0,25 e
0,0

200
v o oo
13 . h

600 100

150
400 50

0,0

— —

Srap [kW/m?] Desvio %
& © (®

200 200 0
50 100 10
-50 -100
-200 -300 20
| 350 -s00 =30
-500 -700 -40
. -600 800 M -50

Figura 6.10 - Campos de temperatura: (a) sem radiacdo; (b) radiacdo calculada sem TRI; (c)

radiacdo calculada com TRI; (d) valor rms das flutuacdes de temperatura, \/T_'2 . Campos de
termo fonte radiativo: (e) radiac@o calculada sem TRI; (f) radiacédo calculada com TRI; (g)

desvio relativo percentual entre (e) e (f), calculado com a Eq. (6.2).

Nas Figuras 6.10(e)-6.10(g) estdo mostrados os termos fontes de calor radiativo
obtidos para o segundo e o terceiro cendrios, assim como o desvio relativo percentual entre

eles, calculado como,

Desvio % =100 Srad ,comTRI — Srad , sem TRI
(O —

(6.2)

rad, sem TRI ,mdx
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Na Eq. (6.2) os subescritos com TRI e sem TRI indicam quais cendrios radiativos foram
usados no célculode S, , .

Como pode ser visto nas Figuras 6.10(a)-6.10(c), a consideracdo da transferéncia de
calor radiativa e das interacdes TRI possui um importante papel sobre o campo de
temperatura.

As temperaturas méaximas da chama para os diferentes cendrios estio mostradas na
Tab. 6.7. Apesar de estas temperaturas méaximas serem locais, elas podem ser consideradas

como uma medida para caracterizar o campo de temperatura inteiro.

Tabela 6.7 - Temperatura maxima na chama para os tré€s cendrios radiativos estudados.

sem radiacdo | sem TRI | com TRI | Ary,, [K] | AT, [K]

Thax [K] 1809 1708 1659 101 49

A diminui¢do da temperatura mdxima como um resultado de considerar ou desprezar a
transferéncia de calor radiativa (ATgap) € considerar ou desprezar as interagdes TRI (AT7g,)
sdo entdo analisadas. Como visto, a temperatura maxima diminuiu ATzyp = 101 K e
ATrgrr =49 K, quando se comparam os resultados para o cendrio de cdlculo sem radiacdo em
relacdo ao cendrio de cdlculo com radiacdo (mas sem interacdes TRI), e o cendrio de célculo
com radiacdo (sem interagdes TRI) em relacdo ao cendrio de cdlculo com radiagdo, mas com
interacdes TRI, respectivamente.

Em investigacdes semelhantes, Li e Modest, 2002a, encontraram um decréscimo na
temperatura maxima de ATrg = 110 K, enquanto em Li e Modest, 2002b, os autores
reportaram decréscimos de ATgap = 145 K e ATy = 64 K para uma chama com espessura
optica de 0,474 (a chama do presente trabalho possui espessura Optica de aproximadamente
0,43). Coelho, 2007, afirma que a transferéncia de calor radiativa conduz a chamas mais frias,
especialmente quando se consideram as interacdes TRI, as quais contribuem para
aproximadamente um terco da diminui¢do total na temperatura maxima de uma chama
difusiva turbulenta de metano-ar, o que estd em concordancia com os resultados encontrados
na presente investigacdo. Ainda, Poitou et al., 2012, encontraram decréscimos de ATgap =
150 K na temperatura maxima de uma chama difusiva turbulenta de propano-ar.

Assim como o campo de temperatura, o campo do termo fonte de calor radiativo
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também se alterou significativamente como um resultado dos diferentes cendrios de célculo
de radiagdo (com e sem interacdes TRI). As interacdes TRI podem contribuir para aumentar
entre 10% até acima de 50% as intensidades de radiacdo em chamas difusivas turbulentas de
metano ou gas natural [Coelho, 2007].

As Figuras 6.10(e) e 6.10(f) mostram os campos dos termos fonte de calor radiativo.
A regido da chama com as temperaturas mais elevadas emite mais radiacdo do que absorve,
conduzindo para um termo fonte de calor radiativo negativo, enquanto a regido da chama com
as temperaturas mais baixas absorve mais radia¢do do que emite, conduzindo para um termo
fonte de calor radiativo positivo. Ainda, a Fig. 6.10(g) mostra o desvio relativo percentual
calculado pela Eq. (6.2) entre os termos fontes de calor radiativo obtidos com os diferentes
cenarios de célculos de radiacdo (com e sem interacdes TRI). O termo fonte de calor radiativo
calculado incluindo as interacdes TRI € maior do que aquele calculado sem as interagdes. As
maiores diferencgas estdo localizadas no nicleo da chama, onde os niveis de temperatura sao

intermedidrios e o termo fonte de calor radiativo € negativo (regio de emissao de radiacdo).

Adicionalmente, a Fig. 6.11 mostra os perfis axiais de S, , ao longo da linha de

centro da cimara para os dois cendrios de calculo com radiag@o. A partir desta figura pode-se
observar que a consideracdo das interagdes TRI nos cédlculos aumenta o valor absoluto do
termo fonte de calor radiativo, em concordancia com os resultados mostrados nas Tabelas 6.9

e 6.10, os quais serdo discutidos mais adiante, nesta mesma secao.

400 T T T T T T T T

200

0

-200

-400

600 com TRI
.......... sem TRI

termo fonte radiativo [kW/m?]

_800 1 L { | | 1 1 {
0,0 0,2 04 0,6 08 1,0 1,2 1,4 1,6
diregdo axial na linha de centro da cdmara [m]

Figura 6.11 - Perfis axiais do termo fonte de calor radiativo ao longo da linha de centro da

camara.
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A Fig. 6.12 apresenta perfis ao longo das dire¢des axial e radial para a temperatura

média (7 ) e para o somatdrio da temperatura média com o valor rms da flutuacdo de

temperatura (7 +VT™? ). Os perfis de T foram obtidos com o cendrio de cilculo radiativo que

considera as interacdes TRI, enquanto os perfis de 7_"+\/F foram pés-processados utilizando
os resultados do mesmo cendrio. Assim como os resultados mostrados na Fig. 6.10(d), estes
resultados contribuem para mostrar a importancia da consideracdo das interacdes TRI para o
célculo do campo de radiagdo, uma vez que tais flutuacdes atingem valores de 50% da
temperatura média em alguns pontos do dominio de célculo, e sdo empregadas no célculo das

interacdes TRI.
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Figura 6.12 - Perfis de temperatura ao longo das direcdes axial e radial: temperatura média

(T ) e somatério de 7 com o valor rms da flutuacio de temperatura (7 +V7"% ).

A Fig. 6.13 apresenta os perfis de temperatura e de fracdes molares de CH,, CO,, H,O,
0O, e de CO ao longo da linha de centro da camara, e as Figuras 6.14-6.16 mostram os perfis

radiais de temperatura e de fragcdes molares de O,, CO,, e de H,O nas posi¢des axiais
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7z=0,312 m, z= 0,912 m, e z = 1,312 m a partir da entrada da camara, respectivamente,

considerando os resultados das simulacdes dos trés cendrios descritos acima (desprezando a

radiacdo, considerando a radiacdo com e sem as interagdes TRI) e ainda mostram os dados

experimentais de Garréton e Simonin, 1994 (dados ndo disponiveis para H,0O).
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CO,, H;0, O, e de CO ao longo da linha de centro da cAmara.
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Observa-se que os valores de temperatura e gradientes de temperatura foram menores
quando a transferéncia de calor radiativa foi considerada, pois neste caso existia um
mecanismo adicional de transferéncia de calor dentro do dominio computacional. Este
comportamento da temperatura e de seus gradientes estd em concordancia com os resultados
de Silva et al., 2007. O mesmo comportamento foi observado comparando os resultados
obtidos incluindo ou desprezando as interacdes TRI, ou seja, uma vez que o célculo da
radiacdo considerando as intera¢des TRI forneceu um maior termo fonte de calor radiativo do
que o cdlculo da radiacdo desprezando as interacdes TRI, os niveis de temperatura e seus
gradientes foram menores quando as interagdes TRI foram consideradas. A mesma anélise

pode ser deduzida da Fig. 6.10.
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Figura 6.14 - Perfis radiais de temperatura e de fragdes molares de O,, CO;, e de H,O na
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Uma vez que as taxas das reacdes quimicas dependem da temperatura, esperava-se que
os cdlculos de radiacdo afetassem os cdlculos referentes a formagdo e ao consumo das
espécies envolvidas no processo. Apesar disto, as variagcdes médias das fragdes molares das
espécies consideradas, calculadas com os diferentes cendrios, foram inferiores a 1,0%,
mostrando que as fracdoes molares das espécies foram menos afetadas pelos calculos da
radiacdo do que foi a temperatura. Isto pode ter sido causado pelo uso de um mecanismo
global de cinética quimica em conjunto com o modelo de combustdo E-A, no qual a taxa de
reacdo quimica é controlada principalmente pela turbuléncia e, portanto, ¢ menos sensivel a
temperatura, além de que este tipo de mecanismo ndo considera espécies quimicas
secunddrias, importantes para o processo de combustdao. Outro possivel motivo é que as taxas
das reacdes quimicas foram calculadas com valores médios de temperatura, desconsiderando
os efeitos das flutuacdes turbulentas sobre a cinética quimica. Tanto o emprego de
mecanismos de cinética quimica detalhada e/ou outros modelos de combustdo, quanto a
consideracdo das interacdes turbuléncia-cinética quimica, constituem avangos na modelagem
que podem ser realizados em estudos posteriores a este trabalho.

A Tab. 6.8 apresenta os desvios percentuais médios entre os valores de temperatura
obtidos numericamente e aqueles reportados em Garréton e Simonin, 1994. Observa-se que a
consideracdo das interagdes TRI conduziu aos menores desvios, obtendo assim melhor
concordancia com os dados experimentais de temperatura. Conforme pode ser observado nas
Figuras 6.13-6.16, os diferentes cendrios radiativos afetaram marginalmente as fracdes
molares das espécies, sendo os desvios percentuais médios para todos os cendrios
aproximadamente os mesmos reportados na Secdo 6.1. Contudo, as Figuras 6.13-6.16
mostram que, para todos os cendrios radiativos, a temperatura e as fracdes molares das
espécies (CO,, CHy, O, e CO) seguem a mesma tendéncia dos dados experimentais, apesar da
discrepancia quantitativa. Assim como nos resultados da Sec¢do 6.1, tais diferencas
provavelmente tiveram pouca relagdo com a modelagem da radiag¢do térmica, sendo geradas
das limitacdes dos outros modelos (turbuléncia, combustdo e mecanismo de cinética quimica)

e da complexidade inerente a reproducgdo do experimento fisico.

Tabela 6.8 - Desvios percentuais médios entre os resultados numéricos de temperatura e os

dados experimentais de Garréton e Simonin, 1994, para os trés cendrios radiativos estudados.

sem radiacdo [%] sem TRI [%] | com TRI [%]
12,68 8,36 7,45
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Uma visdo adicional do efeito da radiag@o térmica estd apresentada na Tab. 6.9, a qual
apresenta a taxa de transferéncia de calor através da parede da cAmara.

A consideracdo da radiacdo térmica nos cédlculos fez um efeito importante no modo de
transferéncia de calor combinado radiacdo-conveccdo, levando a um aumento na transferéncia
de calor total de 89,52 kW (somente convecgdo, para o cendrio de célculo sem transferéncia
de calor por radiacdo) para 168,47 kW (somatério de convecgdo e radiagdo, para o cendrio de
célculo que considera as interagdes TRI). O padrio destes resultados também estd em
concordancia com os resultados de Silva et al., 2007, onde foi mostrado que a transferéncia de
calor através da parede da cimara era aproximadamente duplicada quando a radiacdo era
levada em conta (o efeito das interacdes TRI ndo foram considerados nos cédlculos naquele
trabalho).

E interessante observar que, quando radiacio térmica foi considerada, assim como
quando as interacdes TRI foram inseridas nos calculos, a transferéncia de calor por convecg¢éo
diminuiu, uma vez que os gradientes de temperatura na cidmara foram reduzidos devido a
fonte de calor adicional. Ainda, os resultados mostraram que a transferéncia de calor radiativa
foi maior quando as intera¢des TRI foram consideradas, como esperado, pois o termo fonte de

calor radiativo (Figuras 6.10 e 6.11) foi maior neste caso.

Tabela 6.9 - Taxa de transferéncia de calor na parede cilindrica da cAmara de combustio para

os trés cenarios radiativos estudados.

taxa somente taxa somente | taxa total (radiacdo

conveccdo [kW] | radiacdo [kW] | + convecgdo) [kW]

cendrio sem radiacio 89,52 0,00 89,52
cendario sem TRI 76,04 83,57 159,61
cenario com TRI 62,18 107,29 168,47

O efeito liquido das interacdes TRI foi um aumento da emissdo de radiagdo pela
chama (conforme visto na Fig. 6.10(f)), e, uma vez que o meio gasoso participante possuia
uma espessura optica relativamente fina-média, uma maior emiss@o de radiacido pela chama
levou a um maior fluxo de calor radiativo nas paredes da cAmara.

Para todos os cendrios radiativos, a taxa liquida de transferéncia radiativa e a fragdo

radiativa foram calculadas e os resultados estdo mostrados na Tab. 6.10. Tanto a taxa liquida
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de transferéncia radiativa, quanto a correspondente fracdo radiativa, para a chama em estudo
possuem valores significativos. Observa-se na Tab. 6.10 que a fracdo radiativa aumentou
aproximadamente 28% quando as interacdes TRI foram consideradas nos célculos; este
aumento estd em concordincia com resultados reportados na literatura para chamas de

metano-ar [Li e Modest, 2002a, 2002b; Snegirev, 2004; Wang et al., 2008].

Tabela 6.10 - Predicoes da taxa liquida de transferéncia radiativa e da fracdo radiativa.

taxa radiativa liquida [kW] Sraa [ %]
sem TRI 103,25 17,21
com TRI 132,21 21,98

Observando que até este momento esta secdo do trabalho estudou os efeitos da
turbuléncia sobre a radiacdo, outra questdo a ser discutida € a influéncia da radiacio sobre a
turbuléncia.

Uma vez que o campo de radiacio estd presente na equacdo de conservagio de energia
como um termo fonte, e que flutuacdes turbulentas influenciam a transferéncia radiativa,
entdo a turbuléncia também influencia os campos de temperatura e propriedades termofisicas,
como a massa especifica e o calor especifico. Assim, tomando como exemplo a massa
especifica que influencia o campo de velocidades, pode-se concluir que a turbuléncia deve
influenciar a radiacdo e que a radiacdo deve influenciar a turbuléncia.

Pouca aten¢do tem sido dada na literatura para investigar a influéncia da radiacdo
sobre a turbuléncia, provavelmente porque esta influéncia estd relacionada com o
acoplamento das equacdes de conservacdo (energia, quantidade de movimento, espécies
quimicas, turbuléncia, etc.), e seu estudo € mais direto do que o estudo inverso (ou seja,
influéncia da turbuléncia sobre a radiacdo). Soufiani, 1991, investigou tal influéncia em um
escoamento em alta temperatura e concluiu que a radiacdo pode suavizar a intensidade das
flutuacdes de temperatura. Por outro lado, a influéncia da turbuléncia sobre a radiagcdo tem
recebido muito mais atencao, conforme discutido na Sec¢do 3.6.

Conforme se observa nas Figuras 6.17 e 6.18, os diferentes cendrios radiativos
investigados no presente trabalho ndo afetaram de maneira acentuada os campos de
propriedades relacionadas com a turbuléncia, representados nas figuras pelos campos de

energia cinética turbulenta das flutuacdes de velocidade e do valor rms das flutuacdes de



140

temperatura, respectivamente. Contudo, os campos destas propriedades apresentaram certa
suavizacdo ao comparar os resultados obtidos sem considerar a radiacdo (campo (a) nas
Figuras 6.17 e 6.18) com aqueles obtidos considerando a radiag¢@o nos célculos (campos (b) e

(¢)), em concordancia com Soufiani, 1991.
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Figura 6.17 - Campos de energia cinética turbulenta para os diferentes cendrios radiativos:

(a) sem radiagdo; (b) radiacdo calculada sem TRI; (c) radiagdo calculada com TRI.
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Figura 6.18 - Campos do valor rms das flutuacdes de temperatura, \/T_'2 , para os diferentes
cenarios radiativos: (a) sem radiacao; (b) radiacio calculada sem TRI;

(c) radiacdo calculada com TRIL
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6.3 Contribuicao da fuligem para a transferéncia de calor radiativa

Esta secdo apresenta os resultados da simulacdo numérica de uma chama turbulenta de
metano e ar ndo pré-misturados dentro de uma camara de combustio cilindrica, levando em
consideracdo os efeitos da radiagdo térmica dos gases e da fuligem, ambos com
comportamento espectral ndo-cinza através do modelo WSGG, baseando-se no conjunto de
correlacdes de Dorigon et al., 2013, para os gases, e de Cassol, 2013, para a fuligem, e
incluindo ainda os efeitos das interacdes TRI [Snegirev, 2004].

Desta maneira, objetiva-se avaliar a contribui¢do da fuligem para a transferéncia de
calor radiativa e consequentemente sobre o comportamento térmico global da camara.

Para avaliacdo das solugdes propostas, estuda-se novamente o caso descrito por
Garréton e Simonin, 1994.

Conforme descrito na Secdo 6.1, o efeito da ndo-homogeneidade das concentracdes de
H,0 e de CO, dentro da camara foi considerado nos calculos da transferéncia radiativa,
incluindo ainda na presente se¢do a ndo-homogeneidade do campo de fuligem.

As simulagdes foram executadas utilizando o mesmo computador descrito nas secoes
anteriores. Os célculos de transferéncia radiativa foram considerados somente apds a solucéo
estar préxima da convergéncia, e a partir de entdo, para cada iteragdo. O tempo de simulagio
foi de 74 horas, o qual € o dobro do tempo necessario para caso que nao considerou a fuligem,
apresentado na Se¢do 6.2. Uma vez que o cddigo CFD necessita resolver o modelo de
formacdo e oxidacdo de fuligem [Khan e Greeves, 1974; Magnussen e Hjertager, 1977], além
de que a ETR necessita ser resolvida para dez gases cinza no modelo WSGG quando se
considera a radiacdo da fuligem e dos gases (ao invés de quatro gases cinza no caso de
considerar somente a radiacdo dos gases), conforme discutido na Se¢do 3.5, o aumento do
custo computacional j4 era esperado.

Para estudar a contribui¢@o da fuligem sobre a transferéncia de calor radiativa e sobre
o comportamento térmico da camara, similarmente as secdes anteriores, foram considerados
trés diferentes cendrios.

No primeiro cendrio, a radiacdo foi completamente ignorada. No segundo e no terceiro
cenarios a radiacdo foi considerada, mas a influéncia da fuligem sobre a radia¢do, combinada
com a influéncia dos gases, foi considerada somente para o terceiro cendrio, permitindo assim
a avaliacdo da sua contribuicdo para a transferéncia de calor radiativa em relacdo a

contribuicdo somente dos gases, o qual constitui o segundo cendrio.
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Foram feitas comparacdes para verificar como e quanto os cendrios radiativos
afetaram os campos de temperatura e do termo fonte de calor radiativo, assim como as
quantidades térmicas, tais como a fragdo radiativa e o fluxo de calor através das paredes da
camara.

As Figuras 6.19(a) e 6.19(b) mostram os campos do termo fonte de calor radiativo na
camara de combustio para os casos em que o cdlculo da radiacdo térmica considera somente a
radiacdo das espécies gasosas (CO, e H,0O) e para o caso em que o célculo da radiagdo térmica
considera também a radiacdo da fuligem, respectivamente, enquanto a Fig. 6.19(c) apresenta o
desvio encontrado entre os resultados da Fig. 6.19(a) e da Fig. 6.19(b), ou seja, o desvio no
termo fonte de calor radiativo resultante de considerar somente a radiacdo das espécies
gasosas ou considerar tanto a radiacdo das espécies gasosas quanto da fuligem. Este desvio é

calculado como,

Sra ases uli em_Sra ases
Desvio %o = 10024 sasest ulig 4. g (6.3)

rad, gases, mdx

Na Eq. (6.3) os subescritos gases+fuligem e gases indicam quais cendrios radiativos foram

usados no calculode S, .
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Figura 6.19 - Termo fonte de calor radiativo: (a) com radiacdo somente dos gases, (b) com

radiacdo da fuligem e dos gases, (c) desvio relativo entre (a) e (b) calculado pela Eq. (6.3).

Observa-se nestas figuras que ambos os campos de radiacdo apresentaram as mesmas

caracteristicas, mostrando uma regido central onde o termo fonte € positivo (regido de

absorcdo de radiacdo), e uma regido a jusante onde o termo fonte € negativo (regido de
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emissdo de radiagdo). Contudo, a consideracdo da radiagdo da fuligem conduziu a um
aumento significativo no termo fonte na regido de emissdo de radiagdo, uma vez que a
concentracdo de fuligem foi mais elevada nesta mesma regido, conforme mostrado nas
Figuras 6.20(c) e 6.21.

Assim, o efeito de considerar a radiacdo da fuligem localizou-se em uma regido
especifica da cAmara, e conforme mostrado na Fig. 6.19(c), atingiu aumentos na emissdo de
radiacdo superiores a 30%, mas somente em uma pequena regido, enquanto na maior parte do
dominio de célculo este desvio foi nulo.

A Fig. 6.20 apresenta os campos de fracdes molares de H,O e de CO,, e o campo de
fracdo volumétrica de fuligem, obtidos com o terceiro cendrio de célculo, em que a radiagdo é
considerada incluindo os efeitos radiativos da fuligem, do CO, e do H,O. Estas trés espécies
quimicas, H,O, CO, e fuligem, sdo as mais importantes para a transferéncia radiativa na
camara, e por isso foram selecionadas para serem mostradas.

As distribuicdes de H,O e CO, sdo aproximadamente iguais aquelas apresentadas na

Sec@o 6.1, possuindo valores da razdo x,o /xco2 aproximadamente igual a 2,0 em todo o

dominio de célculo, sendo este dado importante para a correta selecdo dos coeficientes do
modelo WSGG utilizados na modelagem do coeficiente de absorcao da mistura gasosa.

Adicionalmente a Fig. 6.20(c), a Fig. 6.21 apresenta perfis de fracdo volumétrica de
fuligem na linha de centro da cAmara e na direcdo radial na posicdo z = 1,4 m.

Em seu estudo numérico de uma fornalha com queima sem pré-mistura de metano e ar
com o objetivo de analisar a influéncia de condi¢des operacionais sobre a producdo de
fuligem e, consequentemente, analisar o impacto sobre a transferéncia de calor radiativa para
as paredes da fornalha, Al-Omari et al., 2001, encontraram fracdes volumétricas de fuligem
méximas da ordem de 107 porém os autores descreveram que os valores maximos
encontrados para esta fornalha sdo maiores do que os valores usualmente encontrados em
chamas sem pré-mistura de metano-ar operando em condi¢des similares.

Woolley et al., 2009, investigaram uma chama turbulenta de metano em ar sem
pré-mistura, considerando a formacdo de fuligem através da solucdo de duas equacdes de
transporte, uma para fracdo madssica de fuligem e outra para a densidade do ndmero de
particulas de fuligem, sendo o acetileno e o benzeno as espécies precursoras responsaveis pela
nucleacio, em que as concentragdes destas espécies foram calculadas usando cinética quimica

detalhada para a fase gasosa. Os autores reportaram valores maximos de fragdo volumétrica
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de fuligem na ordem de 107

Liu et al., 2004, estudaram uma chama laminar de metano em ar sem pré-mistura
usando cinética quimica detalhada para a fase gasosa e modelo de duas equacdes para a
cinética quimica da fuligem, e obtiveram valores maximos de fracdo volumétrica de fuligem
também na ordem de 107,

Brookes e Moss, 1999a, realizaram medicdes de fuligem em chamas turbulentas de
metano e encontraram fracdes volumétricas méximas da ordem de 107

Mossi et al., 2010b, também encontraram fragdes volumétricas méaximas da ordem
de 107 em seu trabalho sobre efeitos de modelos do coeficiente de absorcio dos gases em
uma cdmara de combustio com chama laminar de metano, empregando cinética quimica

detalhada para os gases e para a fuligem semelhantes aos trabalhos anteriores.
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Figura 6.20 - Campos de fracdes molares de H,O e de CO,, e campo de fracdo volumétrica de

fuligem, obtidos com o terceiro cendrio radiativo.
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Figura 6.21 - Perfis de fracdo volumétrica de fuligem na direc@o axial na linha de centro da
camara e na direcdo radial na posi¢do axial z = 1,4 m, correspondente ao ponto de mixima

concentragdo de fuligem.
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Conforme se observa nas Figuras 6.20(c) e 6.21, o campo obtido no presente estudo
para a fracdo volumétrica de fuligem é da ordem de 10”7, em concordéncia com os campos de
fuligem apresentados na literatura, sendo o valor mdximo de 2,31x10” na posi¢do préxima a
linha de centro da cAmara, em z = 1,4 m.

A Fig. 6.22 mostra os campos de temperatura obtidos para os trés cendrios distintos de
célculo: sem considerar radiacdo (Fig. 6.22(a)), considerando radiacdo somente com o efeito
das espécies gasosas (Fig. 6.22(b)), e considerando radiacdo com os efeitos das espécies
gasosas e da fuligem (Fig. 6.22(c)). A Tab. 6.11 apresenta os valores da temperatura maxima
na chama para os trés cendrios, sendo que tal temperatura reduziu 150 K (reducgao de 8,3% em
relacdo aos 1809 K) quando a radiagdo dos gases foi considerada nos cédlculos, comparando
com o cendrio sem radia¢do, enquanto com a inclusdo da fuligem a redugdo passou para
165 K (reducdo de 9,1% em relagdo aos 1809 K).

As diferencas mostradas na Fig. 6.22 e na Tab. 6.11 entre os casos sem radiacdo e com
radiacdo dos gases reforca a importancia de calcular corretamente a transferéncia radiativa na
camara, enquanto ao comparar os resultados obtidos incluindo ou negligenciando o efeito
radiativo da fuligem, tais resultados apresentaram diferencas de menor magnitude, mas
também importantes, uma vez que o termo fonte de calor radiativo foi afetado de forma
intensa em uma pequena regido da camara, conforme discutido anteriormente.

Assim, a contribui¢cdo da fuligem para a redugdo da temperatura maxima na chama foi

de 15 K, a qual, apesar de pequena, ndo pode ser considerada desprezivel.
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Figura 6.22 - Campos de temperatura: (a) sem radiacdo; (b) radiacio calculada somente com

os gases; (c) radiacdo calculada com gases e fuligem.
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Tabela 6.11 - Temperatura maxima na chama para os trés cendrios radiativos estudados.

sem radiacdo radiacdo gases | radiagdo gases e fuligem

Tax [K] 1809 1659 1644

A Fig. 6.23 apresenta os perfis de temperatura ao longo da linha de centro da camara e
ao longo da direc@o radial nas posi¢des axiais z=0,312 m, z=0,912 m, e z= 1,312 m a partir
da entrada da camara, considerando os resultados das simula¢des dos trés cendrios descritos
acima (desprezando a radiacdo, considerando a radiacdo somente dos gases, e considerando a
radiacdo dos gases e da fuligem) e ainda mostram os dados experimentais de Garréton e

Simonin, 1994.
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Figura 6.23 - Perfis de temperatura na dire¢@o axial ao longo da linha de centro da camara e

na direcdo radial nas diferentes posicdes axiais.
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Observa-se que os valores de temperatura e gradientes de temperatura foram menores
quando a transferéncia de calor radiativa foi considerada, pois neste caso existia um
mecanismo adicional de transferéncia de calor dentro do dominio computacional. Este
comportamento da temperatura e de seus gradientes estd em concordancia com os resultados
de Silva et al., 2007. Contudo, ndo foi observado o mesmo comportamento ao incluir a
contribuicdo da fuligem para a transferéncia radiativa, apesar do termo fonte de calor
radiativo (Fig. 6.19) ter sido alterado por aquela contribuicdo. Assim, a considera¢do da
transferéncia de calor radiativa pela fuligem influenciou apenas marginalmente, e localmente
na regido de maior emissao de radiagdo, os perfis de temperatura mostrados na Figura 6.23.

Nas secoes anteriores foi mostrado que as concentragdes das espécies quimicas (CHa,
CO,, H,0, CO, O,) foram pouco afetadas pelos diferentes cenarios radiativos, enquanto os
perfis de temperatura foram influenciados de maneira importante. Na presente sec¢do, as
concentragdes das espécies quimicas sofreram influéncia desprezivel a contribuicdo da
transferéncia radiativa da fuligem, e por este motivo seus perfis ndo estdo sendo mostrados.
Observa-se que 0s mesmos argumentos expostos nas secdes anteriores sdo validos para a
presente sec¢do, os quais poderiam influenciar no comportamento das concentragdes das
espécies, ou seja, tanto o emprego de mecanismos de cinética quimica detalhada e/ou outros
modelos de combustio, quanto a consideracdo das interagdes turbuléncia-cinética quimica,
constituem avancos na modelagem que podem ser realizados em estudos posteriores a este
trabalho.

Uma andlise adicional do efeito da radiacdo térmica da fuligem e dos gases estd
apresentada na Tab. 6.12, a qual mostra as taxas de transferéncia de calor através da parede
radial da cAmara.

A inclusdo de radiacd@o térmica teve um efeito importante na transferéncia de calor, a
qual € dada como o somatério da transferéncia de calor por radiagdo e convecgao, conduzindo
a um aumento na taxa total de transferéncia de calor de 89,52 kW (quando somente
convecgdo € considerada, para o cendrio de célculo sem radiagdo) até um mdéximo de
175,51 kW (somatério de conveccdo e radiacdo, para o cendrio de cdlculo que leva em conta
os efeitos radiativos da fuligem e dos gases). O padrdo destes resultados também estd em
concordancia com os resultados de Silva et al., 2007, onde foi mostrado que a transferéncia de
calor através da parede da cimara era aproximadamente duplicada quando a radiagdo era
levada em conta (os efeitos das interagdes TRI e da contribui¢do da fuligem para a radiacio

térmica nao foram considerados nos calculos naquele trabalho).
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E interessante observar que quando radiagdo térmica foi incluida nos célculos, a
transferéncia de calor por convecgdo decresceu em comparagido aquela quando a radiagdo foi
negligenciada, uma vez que os gradientes de temperatura foram menores (como consequéncia
de uma fonte de calor adicional). Ainda, os resultados mostraram que a taxa de transferéncia
de calor radiativa na parede foi aumentada 5,8% (de 107,29 kW para 113,50 kW) quando a
radiacdo da fuligem foi considerada juntamente com a radiacdo dos gases em relagdo ao
cendrio que considerou somente a radiacdo dos gases, como esperado uma vez que o termo
fonte de calor radiativo (Fig. 6.19) foi mais elevado neste caso, mas somente em uma pequena
regido da camara de combustdo.

Conforme visto na Fig. 6.19, o efeito liquido da contribuicdo da fuligem foi um
aumento da emissdo de radiacdo pela chama, e, uma vez que o meio participante possuia uma
espessura Optica relativamente fina-média, uma maior emiss@o de radiacido pela chama levou
a um maior fluxo de calor radiativo nas paredes da camara.

A Fig. 6.24 apresenta o fluxo de calor radiativo sobre a parede radial da cimara de
combustio, onde se observa o aumento do fluxo de calor sobre a parede para o caso que
considerou a radiacdo da fuligem, sendo este aumento localizado préximo a regido onde
existe fuligem (Fig. 6.20(c) e 6.21) e também onde o termo fonte de calor radiativo foi mais
elevado (Fig. 6.19). Ainda na Fig. 6.24, observa-se um aumento local maximo de
aproximadamente 25% no fluxo de calor radiativo na posicdo z = 1,45 m, estando este
aumento local em concordancia com o reportado na investigacdo de Mehta, 2008, para uma
chama turbulenta com caracteristicas semelhantes & da presente chama, tais como tipo de

combustivel e fracdo volumétrica mdxima de fuligem.

Tabela 6.12 - Taxa de transferéncia de calor na parede cilindrica da camara de combustdao

para os trés cendrios radiativos estudados.

taxa somente taxa total
taxa somente
radiagdo (radiagdo +
convecgdo [kW]
[kW] convecgdo) [kW]
cendrio sem radiagdo 89,52 0,00 89,52
cendrio com radiacdo somente gases 62,18 107,29 168,47
cendrio com radiacdo gases + fuligem 62,01 113,50 175,51
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Figura 6.24 - Fluxo de calor radiativo sobre a parede radial da cimara de combustao.

Para todos os cendrios radiativos, a taxa liquida de transferéncia radiativa e a fracdo
radiativa foram calculadas e os resultados estdo mostrados na Tab. 6.13. Tanto a taxa liquida
de transferéncia radiativa, quanto a correspondente fragdo radiativa, para a chama em estudo
possuem valores significativos, mostrando a importincia do presente estudo.

Observa-se na Tab. 6.13 que a fracdo radiativa aumentou 8,0% (de 21,98% para
23,72%) quando a radiacdo da fuligem foi considerada nos cdlculos juntamente com a
radiacdo dos gases em relacdo ao caso que considerou somente a radiacdo dos gases. Assim
como o aumento encontrado na taxa de transferéncia de calor sobre a parede radial da camara,
este aumento também era esperado devido ao aumento do termo fonte de calor radiativo.
Conforme reportado na investigagdo de Mehta, 2008, para uma chama turbulenta com
caracteristicas semelhantes a da presente chama, as contribuicdes dos gases e da fuligem para
a transferéncia radiativa correspondem a aproximadamente 90% e 10% do total da radiacio,
respectivamente, concordando com os resultados da presente andlise. Demarco et al., 2013,
afirmaram que a transferéncia radiativa em chamas de metano ou de etano é dominada pela
contribuicdo das espécies gasosas, enquanto a participagdo da fuligem para a transferéncia

radiativa ¢ dominante somente em chamas de propano, de etileno, ou de acetileno.

Tabela 6.13 - Predicoes da taxa liquida de transferéncia radiativa e da fracdo radiativa.

taxa radiativa liquida [kW] Jraa [ %]

cendrio com radiagdo somente gases 132,21 21,98

cenario com radiac@o gases + fuligem 142,77 23,72
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Comparando os cendrios com e sem os efeitos da radiacdo da fuligem, deve-se
observar que o aumento de 8,0% na fracdo radiativa ndo correspondeu a um mesmo aumento
na taxa de transferéncia de calor radiativa sobre a parede, a qual apresentou um aumento de
5,8%, sendo esta diferenca em decorréncia do aumento da espessura Optica do meio, fazendo
com que somente uma parcela do aumento da radiagdo no meio fosse capaz de atingir a
parede da camara.

Estes resultados mostram que, apesar do meio composto pela mistura de gases e
fuligem ter sua espessura Optica aumentada em virtude de considerar a fuligem em adi¢@o aos
gases, ele ainda possui espessura Optica relativamente fina-média, ndo podendo ser
considerado um meio opticamente fino uma fez que parte da radia¢do é atenuada no meio.

Ainda, poderia se esperar que o aumento da taxa de transferéncia de calor radiativa
sobre a parede fosse menor do que 5,8% como citado anteriormente, uma vez que a fuligem
faz com que a espessura Optica seja aumentada, porém deve-se lembrar que as espécies
gasosas participam da radiacdo através de bandas espectrais especificas, enquanto a fuligem,
por outro lado, € significante continuamente através de todo espectro, assim, a radiagdo
continua da fuligem fora das bandas espectrais sobrepostas as bandas espectrais dos gases

enxerga um meio relativamente transparente e escapa sem atenuacao adicional.

6.3.1 Avaliacdo do modelo WSGG em geometria cilindrica axissimétrica aplicado em meio
participante nao-isotérmico composto por H,O, CO, e fuligem: comparacdo com

resultados benchmark LBL

A influéncia do emprego do modelo WSGG para a representacdo do coeficiente de
absorcdo dos gases e da fuligem sobre a transferéncia de calor por radiagdo pode ser mais bem
avaliada isolando seus efeitos em célculos separados da radiag¢do e entdo os comparando com
resultados benchmark obtidos com o modelo LBL.

Isto pode ser feito congelando-se os campos de fragdes molares dos gases, fracdo
volumétrica de fuligem, e temperatura, e entdo calculando-se os campos de radiag@o usando o
modelo WSGG (Dorigon et al., 2013, para os gases, e Cassol, 2013, para a fuligem), assim
como o modelo LBL, considerado como benchmark devido a sua elevada resolugéo espectral.

Estes célculos sdo desacoplados dos cdlculos de escoamento e combustio (referidos
como CFD), portanto erros que possam existir devido aos modelos de turbuléncia e de

combustio ndo influenciam na comparacdo dos cdlculos de radiacgéo.
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Este procedimento foi aplicado usando campos convergidos de temperatura, fracio
molar de CO,, fracdo molar de H,0, e fracdo volumétrica de fuligem obtidos da simulagio
apresentada na Secdo 6.3 (Figura 6.20). Deve-se enfatizar que todos os resultados
apresentados previamente na Secdo 6.3 foram obtidos com célculos acoplados radiacao-CFD.

A Fig. 6.25 apresenta perfis do termo fonte de calor radiativo calculados com os
modelos LBL (benchmark), e WSGG [Dorigon et al., 2013; Cassol, 2013], ao longo da linha
de centro da cimara e ao longo da direcdo radial da camara em duas posicdes axiais
(z=10m e z = 1,5 m). Os perfis mostrados na Fig. 6.25 foram extraidos do dominio
bidimensional com o objetivo de possibilitar uma comparagdo mais detalhada entre os
diversos resultados, o que ndo é possivel de ser realizado comparando-se os campos como
aqueles mostrados nas Fig. 6.19 ou na Fig. 6.26, discutida a seguir. Observa-se que o termo
fonte de calor radiativo obtido com o modelo WSGG obteve boa concordancia com o
resultado benchmark.
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Figura 6.25 - Perfis do termo fonte radiativo calculados com os modelos LBL e WSGG.
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A Fig. 6.26(a) apresenta o campo do termo fonte de calor radiativo benchmark, obtido
com o modelo LBL. Com o objetivo de avaliar o modelo WSGG de maneira quantitativa, a

Fig. 6.26(b) apresenta o campo de distribui¢do do erro relativo percentual, calculado como,

S -8
Erro % =100 rad,_LBL rad, WSGG

(6.4)

S rad, LBL, mdx

onde o subscrito “LBL” refere-se ao resultado benchmark, e o subscrito “WSGG” refere-se ao
resultado obtido com o modelo WSGG.

Ap6s o célculo do termo fonte de calor radiativo empregando cada um dos modelos,
utilizando para todos os cdlculos campos fixos de fracdes molares dos gases, fragdo
volumétrica de fuligem e de temperatura, a Eq. (6.4) é aplicada em todo o dominio de célculo,
obtendo-se assim o resultado apresentado na Fig. 6.26(b). Este resultado mostra que o erro
entre os resultados do modelo WSGG e do LBL possuem valores significativos somente em
uma pequena regido do dominio de célculo, possuindo valores inferiores ao caso que
considerou somente a radiacdo dos gases, apresentado na Fig. 6.9(c), sendo que na maior

parte do dominio o erro é bastante pequeno.
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Figura 6.26 - Comparacao entre os resultados obtidos para o campo do termo fonte radiativo:
(a) termo fonte radiativo obtido com o modelo LBL, (b) erro relativo percentual entre o termo

fonte radiativo obtido com o modelo LBL e o modelo WSGG.

A Tab. 6.14 apresenta os erros relativos percentuais maximo e médio, e o desvio
padrao do erro, considerando o cendrio apresentado na Fig. 6.26(b), que considera a radiacdo

dos gases e da fuligem, e o cendrio apresentado na Fig. 6.9(c), que considerou somente a
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radiacdo dos gases. A Tab. 6.14 também mostra o percentual de volumes de controle com
erros relativos superiores a 10%, para ambos os cendrios.

Mossi et al., 2012, aplicaram o modelo WSGG com as correlagdes de Smith et al.,
1982 e 1987, para o célculo da transferéncia de calor radiativa em um meio participante
composto por misturas de H,O, CO, e fuligem em uma geometria unidimensional,
comparando os resultados com solucdes LBL. Os autores consideraram o meio
ndo-isotérmico e com concentracdes uniformes de gases e de fuligem. Para fracdes
volumétricas de fuligem de 107, os resultados indicaram erro relativo maximo de 44,7% e
médio de 26,9%.

Cassol, 2013, empregou a base de dados espectrais HITEMP 2010 no célculo da
transferéncia de calor radiativa em problemas unidimensionais composto por meio
ndo-isotérmico e ndo-homogéneo (CO,, H,O e fuligem), empregando os modelos SLW, CW,
WSGG e GC, os quais tiveram seus resultados comparados a solugdo benchmark (LBL). Para
as condicdes térmicas e concentragdes de espécies consideradas, o modelo WSGG forneceu
os melhores resultados para os termos fonte de calor radiativo para as situacdes em que o
meio foi considerado composto por gases (10% de CO, e 20% de H,0) e fuligem (fracdo
volumétrica de 1><10'7), apresentando erros maximo e médio de 7,74% e 2,96%,
respectivamente.

Os erros do modelo WSGG apresentados na Fig. 6.26(b) e na Tab. 6.14 podem ser
considerados satisfatérios, uma vez que os casos estudados na literatura empregaram
geometrias mais simplificadas (unidimensionais), e o caso cilindrico axissimétrico estudado
no presente trabalho apresenta desafios muito mais complexos do que o caso unidimensional
quando se trata da modelagem da radiacdo, devido aos gradientes de temperatura e de
concentragcdes das espécies quimicas.

Para o modelo WSGG empregando a mistura de gases e fuligem, somente 0,1% dos
volumes de controle do dominio computacional apresentaram erros superiores a 10%,
enquanto que ao empregar este modelo somente para gases, esta quantidade foi de 17%.

O caso que considerou radiacdo dos gases e da fuligem apresentou erro relativo
maximo de 11,07% e médio de 2,95%, sendo que 99,9% dos volumes de controle
apresentaram erro relativo inferior a 10%.

Esta melhoria no resultado estd relacionada com a menor dificuldade em modelar o
comportamento espectral da fuligem devido a sua natureza linear, em contraste com o

comportamento dos gases que € altamente ndo-linear ao longo do espectro, dificultando a sua
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modelagem. No caso em que foi considerada a radiacdo somente dos gases, 0s maiores erros
foram na regido de emissdo de radiacio (Fig. 6.9(c)), a qual € a mesma regido onde a fuligem
estava localizada na chama (Fig. 6.20(c)), fazendo com que o célculo da radiagdo se
aproximasse do resultado benchmark naquela regido para o caso que considerou a radiacdo

dos gases e da fuligem, consequentemente, reduzindo os erros.

Tabela 6.14 - Erros maximos e médios do termo fonte radiativo do modelo WSGG em relacao

ao resultado benchmark (LBL), para os cendrios de célculo radiativo com e sem a participacdo

da fuligem.
Erro Erro Desvio padrdao | % de volumes com
maximo % | médio % do Erro % Erro > 10%
WSGG somente gases 22,49 4,72 5,59 17,0
WSGG gases e fuligem 11,07 2,95 2,04 0,1
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7 CONCLUSOES

Este trabalho apresentou simula¢des numéricas de uma chama turbulenta de metano e
ar ndo pré-misturados em uma camara cilindrica, com o objetivo de estudar a influéncia da
radiagdo térmica.

O sistema fisico escolhido para ser analisado no presente trabalho consistiu na cimara
de combustio descrita por Garréton e Simonin, 1994, por apresentar diversos desafios para a
modelagem da radiagc@o térmica, uma vez que a chama € turbulenta e o meio participante é
altamente ndo-isotérmico e ndo-homogéneo, além da disponibilidade de medi¢des detalhadas
das distribui¢des espaciais das principais espécies gasosas e da temperatura.

Os efeitos radiativos dos gases e da fuligem foram considerados pelos modelos WSGG
e GC, levando em considerag@o ainda a influéncia das interagdes TRI sobre a transferéncia de
calor radiativa. Utilizando campos convergidos de temperatura, fracdes molares de H,O e de
CO,, e fracdo volumétrica de fuligem, este trabalho também realizou cdlculos utilizando o
modelo LBL, baseado no banco de dados espectrais mais recente disponivel na literatura, o
HITEMP 2010 [Rothman et al., 2010], sendo este modelo considerado como benchmark para
a representacdo das propriedades radiativas do meio participante, com o objetivo de estimar o
erro introduzido nas solugdes das simulacdes ao empregar-se os modelos WSGG e GC.

As simulacdes numéricas foram realizadas utilizando o método de volumes finitos
para a solug@o das equacdes de conservacdo de massa, quantidade de movimento, espécies
quimicas, energia, e variincia das flutuacdes de temperatura. Foi utilizado um mecanismo de
reacdo com dois passos para as espécies gasosas com o modelo de combustao Eddy Breakup —
Arrhenius para célculo das taxas de reacdo, e o campo de fuligem foi calculado através dos
modelos de formacdo de Khan e Greeves, 1974, e de oxidagdo de Magnussen e Hjertager,
1977. Para modelagem da turbuléncia foi empregado o modelo k-£ padriao. O método de
ordenadas discretas (DOM) foi empregado para resolver a equagdo de transferéncia radiativa
(ETR).

Este trabalho mostrou a importancia de boas predicdes da transferéncia de calor por
radia¢do em problemas de combustdo.

Primeiramente, foram considerados os efeitos da radiacdo térmica dos gases H,O e
CO, através do modelo WSGG, baseando-se nas correlacdes cldssicas de Smith et al., 1982, e
nas novas correlacdes de Dorigon et al., 2013, geradas a partir do banco de dados espectrais

HITEMP 2010, e através do modelo GC baseando-se nas correlacdes de Cassol et al., 2014,
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também geradas a partir do banco de dados HITEMP 2010. Nesta parte do trabalho, o
objetivo era avaliar a influéncia das diferentes correlagcdes dos modelos de propriedades
radiativas dos gases sobre a radiacdo e consequentemente sobre o comportamento térmico
global da camara.

A comparagdo dos resultados obtidos com os diferentes modelos para as propriedades
radiativas dos gases participantes, modelos WSGG e GC, mostraram que os campos de
temperatura e do termo fonte de calor radiativo, assim como a transferéncia de calor para a
parede da camara e a fracdo radiativa, foram sensiveis aos diferentes modelos, enquanto o
efeito sobre as concentracdes das espécies foi de menor relevancia, para o modelo de
combustdo considerado. Uma vez que o termo fonte radiativo sofreu alteragcdo significativa,
pode-se concluir que é muito importante utilizar um modelo confidvel de radiacdo nas
simulacdes para que seja possivel obter bons resultados para o campo de temperatura na
camara e para a transferéncia de calor para as paredes da cAmara.

Os resultados numéricos obtidos com o modelo WSGG mais recente [Dorigon et al.,
2013] ficaram mais proximos dos dados experimentais de Garréton e Simonin, 1994, do que
os resultados obtidos com o modelo WSGG classico [Smith et al., 1982] ou com o modelo
GC [Cassol et al., 2014].

O efeito da nao-homogeneidade das concentragdes de H;O e CO, dentro da camara de
combustio sobre a transferéncia de calor radiativa foi investigado, mostrando que este efeito
ndo deve ser desprezado no célculo da radiacdo térmica, pois a sua influéncia conduziu a um
aumento de 10% no campo de radia¢do na chama.

Através do emprego de campos fixos de temperatura e de fracdes molares de H,O e de
CO,, foi estimado o erro do cédlculo do campo de radiacdo na chama devido a utilizagcdo dos
modelos WSGG e GC nas simulagdes, comparando os seus resultados com a solucdo
benchmark, o modelo LBL. O tempo computacional para os modelos WSGG e GC foi da
ordem de 1 segundo, enquanto o modelo LBL precisou de 13 horas para fornecer uma solucao
do campo de radiacdo na chama, demonstrando a importancia dos modelos globais para
aplicagdes em simulagdo numérica de combustdo. Entre os modelos avaliados, o modelo
WSGG de Dorigon et al., 2013, foi o que apresentou os resultados mais proximos da solucao
benchmark.

Considerando os resultados obtidos com os diferentes modelos de propriedades
radiativas dos gases, o modelo WSGG de Dorigon et al., 2013, foi o que apresentou os

melhores resultados, sendo entdo o modelo escolhido para ser empregado na demais andlises



157

que foram realizadas no presente trabalho.

Em seguida, o estudo foi dirigido a influéncia das interacdes TRI sobre a transferéncia
radiativa, as quais foram contabilizadas no cdlculo da ETR utilizando a metodologia proposta
em Snegirev, 2004, a qual permite a consideracdo da autocorrelacio de temperatura e da
correlacdo entre o coeficiente de absor¢do e a temperatura.

Nesta parte do trabalho, o estudo foi realizado por meio de trés cendrios: radiagdo
desprezada dos cdlculos, e radiacido considerada com e sem os efeitos das interagdes TRI.

A comparagdo dos resultados obtidos a partir dos diferentes cendrios mostrou que a
temperatura (especialmente a regido de alta temperatura), o termo fonte de calor radiativo, a
transferéncia de calor para a parede da camara, e a fracdo radiativa foram importantemente
afetadas pelos diferentes cendrios, enquanto a radiacdo teve importincia secunddria na
predicdo das concentracdes das espécies quimicas para o modelo de reacdo quimica adotado.

Os resultados numéricos que consideraram a radiac@o na andlise foram mais préximos
dos dados experimentais de Garréton e Simonin, 1994, quando comparados com o caso que a
negligenciou, enquanto a inclusdo das interagdes TRI tornaram os resultados ainda mais
préximos aos dados experimentais.

A inclusdo das interacdes TRI nos célculos teve uma influéncia importante sobre
resultados globais, tais como temperatura maxima e fracdo radiativa, em concordancia com
resultados reportados na literatura para simulagdes de radiacdo com interacdes TRI de chamas
de metano-ar [Li e Modest, 2002a, 2002b; Snegirev, 2004; Coelho, 2007].

Para completar a investigacdo, o campo de fuligem foi calculado, tornando possivel a
consideracdo dos efeitos radiativos da mistura de gases e fuligem, utilizando o modelo WSGG
com novas correlacdes (gases: Dorigon et al., 2013, fuligem: Cassol, 2013) e incluindo
também os efeitos das interacdes TRI [Snegirev, 2004]. O campo de fuligem foi calculado
através dos modelos de formacdao de Khan e Greeves, 1974, e de oxidacio de Magnussen e
Hjertager, 1977.

Este trabalho mostrou a importancia de considerar a fuligem juntamente com a mistura
gasosa sobre a radiac@o térmica na camara de combustdo comparando os resultados obtidos
considerando a radiacdo térmica somente das espécies gasosas com aqueles obtidos
considerando o efeito combinado da radiag@o térmica dos gases e da fuligem.

A modelagem da cinética quimica de formacdo e oxidacdo da fuligem empregada
mostrou-se viavel para o presente estudo, sem a necessidade de ajustes nos seus coeficientes,

apresentando demanda computacional aceitavel, e os resultados obtidos do campo de fracdo
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volumétrica de fuligem estando em concordancia com dados para outras chamas de metano-ar
disponiveis na literatura [Woolley et al., 2009; Liu et al., 2004; Mossi et al., 2010b],
considerando-se assim que esta modelagem da fuligem foi satisfatéria para a andlise que se
propoe.

A influéncia de considerar os efeitos radiativos da fuligem juntamente com os efeitos
dos gases foi mais importante sobre o termo fonte de calor radiativo na regido da camara onde
a fuligem estava presente, com aumento de até 30% em relagdo ao caso em que foram
considerados somente os efeitos dos gases, afetando de forma desprezivel nas demais regioes.

O fluxo de calor radiativo sobre a parede radial da cAmara de combustdo apresentou
um aumento local de aproximadamente 25% na regido de maior concentracdo de fuligem. A
contribuicdo dos gases e da fuligem para a transferéncia radiativa foi de 92% e 8%,
respectivamente. Estes resultados estdo em concordancia com o reportado na investigagdo de
Mehta, 2008.

A contribuicdo da radiacdo da fuligem para a concordancia dos resultados numéricos
com os dados experimentais [Garréton e Simonin, 1994] foi de importancia secundaria.

Através do emprego de campos fixos de temperatura, de fracdes molares de H,O e de
CO,, e de fragdo volumétrica de fuligem, foi estimado o erro do cdlculo do campo de radiagio
na chama devido a utilizacio do modelo WSGG nas simulacdes, comparando os seus
resultados com a solugdo benchmark, o modelo LBL. Em relagdo ao caso que considerou
somente a radiacdo dos gases, o modelo WSGG apresentou melhorias na predi¢do do campo
de radiacdo quando empregado a mistura de gases e fuligem, pois neste caso apresentou erro
relativo médio e erro relativo maximo menores (2,95% e 11,07%, respectivamente), e
somente 0,1% dos volumes de controle apresentaram erro relativo superior a 10%, enquanto

no primeiro caso este valor foi de 17%.

7.1  Sugestoes de trabalhos futuros

A seguir, sdo sugeridas algumas propostas para continuidade da presente pesquisa:

- Emprego de outros modelos de combustdo para o cdlculo das taxas das reacdes
quimicas que sejam capazes de considerar as intera¢des entre turbuléncia e cinética quimica;

- Emprego de mecanismo de reacdo detalhado para a cinética quimica das espécies
gasosas, incluindo a consideragdo de espécies secunddrias e radicais;

- Emprego de outros modelos para a formagao/oxidagao de fuligem;
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- Emprego de metodologia LES para solucdo do escoamento turbulento;

- Emprego de modelos de propriedades radiativas que permitam a participacdo das
espécies quimicas CO e CHy, as quais, apesar de aparecem em pequena quantidade na chama,
podem contribuir para a transferéncia de calor radiativa;

- Acoplamento do modelo de propriedades radiativas LBL ao cédigo CFD (depende de
avancos em capacidade computacional);

- Utilizagdo do cddigo computacional desenvolvido como ferramenta para otimizar as
condicdes operacionais da camara de combustdo;

- Aplicacdo do c6digo computacional desenvolvido como ferramenta para a solugédo de
outros problemas (geometrias, aplicagdes, etc.), incluindo casos em que a convec¢ido mista

seja importante.
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