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RESUMO

Diversos equipamentos industriais utilizam processos de combustao com sprays. As
principais vantagens deste processo estao relacionadas ao aumento do controle da
chama e a maior seguranca na logistica do combustivel liquido. Atualmente, o
interesse na utilizacdo de bio-combustiveis como alternativa para a reducdo na
emissdo de diéxido de carbono é crescente. Entre os tipos de bio-combustiveis o
etanol se destaca por ser utilizado em varios paises misturado a gasolina no setor
de transportes. Partindo deste panorama, o presente trabalho apresenta a
modelagem e simulagdo de uma chama turbulenta de spray de etanol. Os resultados
das simulagdes realizadas sdo comparados com dados experimentais da literatura.
O modelo resultante baseia-se no método dos volumes finitos para escoamentos
com baixo niumero de Mach e em regime permanente. O spray foi calculado com a
aproximacao de escoamentos separados com uma formulacdo Euler-Lagrange, em
que a fase dispersante € modelada com a abordagem Euleriana, enquanto que a
fase dispersa é modelada com a abordagem Lagrangeana. As duas fases foram
completamente acopladas nos dois sentidos. O modelo de turbuléncia k-¢ Padrao foi
utilizado na fase dispersante. A evaporacao de goticulas foi considerada, em que o
modelo de condutividade infinita foi utilizado para a fase liquida. Dessa forma, a
distribuicao de temperaturas no interior da goticula é uniforme, porém varia
conforme ela se move no spray. Para reproduzir os efeitos do resfriamento
evaporativo, a combustdo foi modelada com um modelo de folha de chama
modificado que considerou uma funcgao joint 3-PDF de fracao de mistura e entalpia.
Transferéncias de calor por radiagdo foram negligenciadas neste trabalho.
Aproximacoes razoaveis foram obtidas entre os perfis medidos e calculados de
temperatura média da fase gasosa e de distribuicbes de tamanhos de goticulas.
Algumas discrepancias foram observadas nas comparagdes entre os perfis do
componente axial de velocidade média da fase gasosa, que foram atribuidas a
difusdo superestimada das quantidades médias transportadas pela fase gasosa nas
simulagoes.

Palavras-chave: Etanol. Combustiveis renovaveis. Combustao. Simulagéo.



ABSTRACT

Several industrial equipments use combustion processes with sprays. The main
advantages of this process are related to the increase in the flame control and in the
safety of liquid fuel logistics. Currently, the interest on the utilization of biofuels as an
alternative to the reduction of carbon dioxide emissions is increasing. Among the
types of biofuels the ethanol stands out by being used blended with gasoline in the
transport sector of several countries. From this overview, this work presents the
modeling and simulation of an ethanol turbulent spray flame. The results of the
simulations were compared with experimental data from the literature. The resulting
model was based on the finite volume method for low Mach number and steady state
flows. The spray was calculated using the Separated Flow method (SF) with an
Euler-Lagrange model, where the gaseous phase was described by an Eulerian
model and the liquid phase by a Lagrangian particle method. Both phases were fully
coupled in order to account for shared effects. The turbulence model k-¢ Standard
was used to determine the dispersant phase. Evaporation of droplets was calculated
with the assumption of the infinite-liquid-conductivity model, where the droplet inner
temperature is uniform, but varies with the mass and heat transfer within the
dispersant phase. To reproduce the effects of the evaporative cooling the combustion
was modeled with a modified flamesheet model which regarded a jointed mixture
fraction-enthalpy B-PDF. Radiactive heat transfer was not accounted for in this work.
Reasonable agreement between measured and computed mean profiles of
temperature of the gas phase and droplet size distributions was achieved. Some
deviations were observed in the mean velocity profiles comparisons between
experimental data and simulations, which were assigned to the over predicted
diffusion of the mean quantities transported by the gas phase.

Keywords: Ethanol. Alternative Fuels. Combustion. Simulation.
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1 INTRODUCAO

Processos de combustdo acompanham o desenvolvimento da sociedade humana desde os seus
primérdios. Apesar de ter a data de sua origem desconhecida, o dominio do fogo ¢é
considerado uma das maiores conquistas da humanidade (Vicentino, 2007). O fogo, neste
caso representando uma das formas pioneiras de se utilizar os processos de combustao,
ganhou indmeras aplicacdes ao longo do desenvolvimento sécio-econdmico e tecnoldgico da
humanidade. Ao longo da histéria nota-se a evolucdo das aplicacdes destes processos com a
propria evolucdo da sociedade humana. Isso pode ser ilustrado com o exemplo do
aproveitamento da combustdo como for¢a motriz das maquinas a vapor, colaboradoras para o
inicio da Revolucdo Industrial. Atualmente, as aplicacdes dos processos de combustdao
influenciam direta ou indiretamente todos os setores da economia. Influéncias diretas sdao
encontradas nos setores: industrial, de transporte e de geracdo de energia elétrica. A
agricultura € um setor em que os processos de combustdo exercem influéncia indireta,
algumas de suas aplicacdes podem ser encontradas nos processos de preparo da terra,
fertilizaca@o e colheita de uma zona de cultivo.

Em meados do século vinte, houve o surgimento da preocupagao com a emissao de poluentes
para a atmosfera. Essa preocupacdo se intensificou com o diagndstico de problemas
climéticos globais, como a intensificacdo do efeito estufa pelo aumento da emissdo de di6xido
de carbono. Muitos destes poluentes emitidos a atmosfera sdo provenientes de processos de
queima de combustiveis fosseis. Uma das alternativas encontradas para a reducdo a emissao
de poluentes, especificamente a emissdo de di6xido de carbono, foi a substitui¢cdo do uso de
combustiveis fésseis pelo uso de combustiveis renovaveis oriundos da biomassa, como o
etanol. Estes combustiveis renovdveis mostram-se como uma alternativa promissora para a

substituicdo dos combustiveis fésseis por serem quase neutros, quanto a emissao de didéxido



de carbono, e por reduzirem a emissdao de poluentes, como: material particulado,
hidrocarbonetos nao queimados e monoéxido de carbono (Haas et al., 2001).

Marinov (1999) menciona que o interesse no etanol como combustivel puro vem crescendo
devido aos problemas associados com os combustiveis convencionais utilizados no setor de
transporte. Nos Estados Unidos da América, como também no Brasil, o etanol passou a ser
usado na mistura da gasolina para melhorar sua octanagem e reduzir a emissdo de mondxido
de carbono. Em funcdo da grande penetracdo de veiculos flexfuel, que permitem ao usudrio
escolher qual o combustivel mais econdmico entre gasolina e dlcool hidratado, no mercado
brasileiro foi atribuido o aumento relevante de 22,8% na producdo de etanol do ano de 2009
(Balanco Energético Anual: Ano base 2008, 2009). O balango energético norte americano,
economia com maior produgdo de etanol, registrou um aumento de 15,6% na produgdo deste
combustivel (Annual Energy Review 2009, 2010). Observando os demais paises produtores
de etanol, houve o aumento de 32,3% no ano de 2008 (RFA: Renwable Fuels Association,
2010). Nota-se assim, a importancia crescente deste combustivel na economia nacional e
internacional.

Entretanto, apesar de todo o aumento na producdo de etanol, Marinov (1999) ressalta a
necessidade de se obter conhecimento completo da combustdo de etanol e dos poluentes que
este processo pode emitir. O conhecimento das caracteristicas quimicas e fisicas de chamas de
etanol permitird a industria e as agéncias regulamentadoras uma melhor avaliagdo do processo
de combustao deste combustivel, como também, da emissao de poluentes deste processo.
Uma das formas de se estudar processos de combustdo € através de modelagens matemadticas.
Como mencionado por Kuo (1986) a modelagem da combustido é imprescindivel para a sua
compreensdo. A modelagem permite a realizacdo de simulagdes dos processos de combustdao
que tém por objetivo prever o comportamento desses processos sob diversas condi¢des de

trabalho. Modelagens e Simulagdes de escoamentos reativos também sdo alternativas para a



reducdo das dificuldades, ou mesmo, dos elevados custos de experimentos (Kuo, 1986,
Versteeg e Malalasekera, 2007).

Dos vérios tipos de processos de combustdo encontram-se as chamas turbulentas de spray.
Chamas turbulentas de spray sdo relevantes em muitos dispositivos de praticos de combustao
como: motores de combustdo interna, cAmaras de combustio de turbinas a gds, queimadores
para misseis e foguetes, como também, queimadores para caldeiras, fornalhas e aquecedores
de processo (Turns, 2000). Kuo (1986) justifica a op¢do feita por chamas de spray pela
conveniéncia no transporte e flexibilidade no armazenamento dos combustiveis, como
também pelo fato de estes encontrarem-se no estado liquido nas condi¢des ambiente. Faeth
(1983) menciona que a modelagem de sprays para o desenvolvimento de fornalhas,
queimadores para turbinas a gds, motores de combustao interna, dentre outros dispositivos de
combustdo, foram pouco atraentes num primeiro momento. Essa observacao justifica-se pelo
fato de que, naquele momento, os modelos eram (e continuam sendo) complexos, porém
necessarios para simulacdes realistas, enquanto que ensaios podiam ser realizados com
facilidade relativa. No entanto, problemas nos projetos destes equipamentos se tornaram ainda
mais complexos e as restricdes ambientais de desempenho impostas ao seu funcionamento,
mais severas. Estes novos requerimentos instigaram o interesse no desenvolvimento de
modelos que provessem informacgdes de desempenho destes sistemas, sendo que ensaios
comecaram a ser menos exatos e mais caros com a multiplicidade de resultados solicitados.
Diante deste quadro de aplicacdes das chamas de spray e do cendrio mundial sobre a
utilizacdo de combustiveis renovdveis, muitas empresas procuram tornar seus equipamentos
instalados flexiveis a combustio deste tipo de combustivel. Isso pode ser verificado no Brasil
com conversdo de turbinas a gds para o uso de combustiveis oriundos da biomassa, em
especial o etanol (Direto da Usina, 2011), como também em projetos estrangeiros, como o que

financiou o projeto desenvolvido por Rochaya (2007).



Poucos estudos sao encontrados sobre chamas turbulentas de spray de etanol na literatura.
Nesse sentido, este trabalho propde a realizacdo de um estudo computacional do
comportamento de chamas de spray de etanol. Esta proposta é contida nas diretrizes do
projeto CAPES-ProEng “ESTUDO COMPUTACIONAL E EXPERIMENTAL DE
CHAMAS TURBULENTAS DE ETANOL” — PE004/2008. Este projeto tem por objetivo a
realizacdo de agdes para o desenvolvimento do conhecimento nacional no processo de
combustdo de etanol.

Simulacdes recentes de chamas turbulentas de etanol sdo encontradas nos trabalhos de Diiwel
et al. (2007), e Rochaya (2007). Diiwel et al. (2007) apresentam resultados de medigcdes
experimentais e simulacdes de sprays de etanol reativos e ndo reativos em camara de
combustdo aberta. Estes autores tiveram como objetivo a avaliacdo e o aperfeicoamento dos
processos de combustao de sprays. Este trabalho foi continuado por Ge e Gutheil (2008) que
aprimoraram o modelo de combustdo, em que obtiveram assim melhores resultados. Rochaya
(2007) também apresenta resultados de medi¢des experimentais e de simulagdes de sprays de
etanol reativos e ndo reativos em camara de combustio aberta e de pressdo varidvel. Todavia,
este autor também apresenta resultados de medicdes e simulagdes de sprays reativos de
biodiesel. Este trabalho teve o objetivo de estudar a estrutura de chamas de spray em

condig¢des proximas as condi¢des de operacdo de turbinas a gés.

1.1 OBJETIVOS

O objetivo principal deste trabalho é propor um modelo matemdtico para a simulacdo de
chamas turbulentas de spray de etanol, com a modelagem da turbuléncia baseada em RANS
(Reynolds Averaged Navier Stokes). Os resultados dos modelos estudados foram avaliados

com dados experimentais da literatura.



1.2 ESTRUTURA DO TEXTO

O presente trabalho foi organizado para apresentar de forma clara todo o contetddo resultante
dos estudos realizados em seu desenvolvimento. Portanto, para uma melhor compreensao e
estruturacdo do texto foi feita a sua divisdo em oito capitulos de forma sistematica. A
descricdo das etapas € apresentada a seguir.

No primeiro capitulo foi feita a apresenta¢do do tema da dissertagdo, como também, de seus
objetivos e estrutura. Esse capitulo teve como objetivo introduzir e contextualizar o leitor no
tema da dissertacdo. Em seguida, no capitulo 2, € apresentada a revisao bibliografica que
serviu de base a investigacdo do trabalho proposto. Na primeira parte da revisao sao
apresentados e discutidos trabalhos recentes sobre chamas turbulentas de spray de etanol, ja
na segunda parte sdo apresentados e discutidos os principais modelos utilizados na
modelagem da combustdo de sprays. Os capitulos seguintes abordaram as informacgdes
experimentais e a metodologia utilizada no desenvolvimento deste trabalho.

Nos capitulos 3, 4 e 5, sao apresentados os materiais € métodos deste trabalho. Assim, o
terceiro capitulo € dedicado a apresentacdo dos dados experimentais que foram utilizados
como base de comparacdo para os resultados das simula¢des de chama de spray realizadas
neste estudo. A forma em que esse tipo de chama foi modelada é apresentadas em detalhes no
capitulo 4, o qual divide-se em duas etapas principais: modelos empregados na representacao
da fase dispersante, modelos empregados para a representagdo da fase dispersa. O capitulo 5
apresenta os métodos numéricos necessarios para a solucdo das equacdes apresentadas no
capitulo 4.

O capitulo 6 descreve os resultados das simulacdes provenientes da modelagem proposta. Este
capitulo foi dividido em duas partes: validacdes e chama de spray. Em “Valida¢do” sdo
mostrados os resultados das simulagdes que foram feitas para validar o cédigo computacional,

e em “chama de spray” sao apresentados os resultados das simula¢des da chama turbulenta de



spray de etanol. As discussdes desses resultados também sdo feitas no capitulo 6. As
conclusdes deste trabalho sdo apresentadas no capitulo 7, em que € feito um resumo das partes
deste texto e dos resultados obtidos. Também neste capitulo, hd uma discussdo sobre a
continuidade deste trabalho. No capitulo 8 sdo apresentadas as referéncias bibliograficas que

foram utilizadas.



2 REVISAO DA LITERATURA

A modelagem de combustdo turbulenta monofédsica € vista como uma atividade de
complexidade elevada, pelo forte acoplamento da turbuléncia com os mecanismos de reacao
quimica, fendomenos que apresentam discrepancias de ordens de grandeza entre suas
respectivas escalas. Tanto o estudo da turbuléncia como da combustao sao desafiantes por si
sO para fisicos, engenheiros e matematicos. Na modelagem de chamas turbulentas de spray a
complexidade observada na modelagem de chamas monofasicas € intensificada, pois, além
dos fendmenos ja observados nas chamas monofasicas, as chamas de spray apresentam as
particularidades associadas a escoamentos bifésicos.

Com o objetivo de revisar as principais formulagdes e métodos utilizados para modelagem de
chamas turbulentas de spray este capitulo é dividido em duas partes.

A primeira apresenta uma revisao de trabalhos recentes de simulagdes de chamas turbulentas
de spray de etanol. Esta parte busca descrever em linhas gerais a problemadtica envolvida em
simulacdes deste tipo, em relacao a outros trabalhos da literatura, como também busca situar o
estudo desenvolvido neste presente trabalho.

A segunda parte foi feita com o intuito de se revisar os principais modelos utilizados para a
simulacdo dos fendmenos envolvidos em simulagdes de sprays turbulentos. Estes principais

modelos corresponderam aos de: turbuléncia, combustio e sprays.

2.1 CHAMAS TURBULENTAS DE SPRAY DE ETANOL

Com a finalidade de criar um modelo robusto de escoamentos reativos de spray liquido
utilizando combustiveis renovaveis, Rochaya (2007) apresentou andlises experimentais e
numéricas de chamas de sprays. Este autor buscou desenvolver modelos de chamas de sprays

de bio-combustiveis em condicdes semelhantes as encontradas em turbinas a gas.



As andlises realizadas por Rochaya (2007) utilizaram dois tipos de combustiveis, etanol e bio-
diesel, as quais foram desenvolvidas em um combustor aberto e em uma cimara de
combustdo de pressdo controldvel. O injetor de combustivel utilizado foi do tipo pressure
swirl, por onde foi injetada uma vazdo mdssica de 0,32 g/s de etanol nos estudos
desenvolvidos com o combustor aberto.

A entrada de ar no combustor estudado foi feita por duas vias: um turbilhonador (swiller) e
uma entrada de ar auxiliar com fluxo paralelo a linha de centro do spray (coflow). As vazdes
madssicas de ar foram 1,6 g/s e 12,0 g/s, respectivamente. O turbilhonador é responsdvel pela
criacdo de um redemoinho no escoamento gasoso que cria recirculacdes de produtos de
combustdo que auxiliam a estabilidade da chama. A massa de ar injetada pela entrada auxiliar
de ar foi ajustada de acordo com a chama em andlise possibilitando maior estabilidade do

processo. A Figura 1 apresenta uma fotografia do combustor.

,‘

Figura 1: Combustor utilizado por Rochaya (2007)

Este autor também apresentou resultados de experimentos e de simulacdes do escoamento
monofésico, gasoso isotérmico e do escoamento bifdsico ndo reativo. Estas andlises
preliminares foram feitas para a selecdo dos modelos de turbuléncia e para verificar a
capacidade de predi¢cdo dos modelos de transporte de goticulas do programa FLUENT®

versdao 6.2, que foi utilizado nas simula¢des. Porém, de acordo com o interesse do presente



trabalho, serdo discutidos somente os resultados das medi¢des realizadas com o combustivel
etanol, do caso reativo, com o combustor aberto.

Os dados experimentais utilizados por Rochaya foram obtidos com o uso de um PIV (Particle
Image Velocimetry) para a medi¢ao do campo de velocidades médias, de um PDPA (Phase
Doppler Particle Analyser) para a medi¢ao de velocidade e distribuicdo do tamanho de gotas
e, de um termopar do tipo K para a medi¢do do campo de temperaturas. O autor atribuiu a
incerteza de 50 K nos resultados das medicdes de temperatura devido ao fato de o termopar se
resfriar pelas gotas que o atingiam durante as medi¢des. Através de um levantamento
bibliografico este autor atribuiu incertezas superiores a 15% para as medi¢cdes com o PDPA.
As incertezas das medi¢cdes com PIV ndo foram quantificadas.

Nas simulagdes foi utilizada uma malha ndo estruturada, tridimensional, de uma secao
periddica de 36° da regido da chama, com 814.380 células. O dominio computacional foi
multi-processado com a técnica MPI em oito processadores de um servidor SunFire v880,
equipado com 16 Gb de memoéria RAM compartilhada. As simulagdes foram realizadas em
duas etapas, em que inicialmente 30.000 iteracdes foram executadas apenas para a simulacdo
do jato isotérmico e posteriormente mais 10.000 iteracdes foram executadas para a simulacdo
do jato bifésico reativo.

A modelagem do spray foi feita com a formulagdo DDM/DSF (discrete-droplet model /
deterministic separated flow model, que serd explicada na secdo 2.4.2), sendo a dispersao
turbulenta das goticulas contabilizada com um algoritmo de caminhamento aleatdrio. Nesta
formulacdo, a fase continua € modelada por equacdes Eulerianas e a fase discreta por
equacgOes Lagrangeanas. A turbuléncia foi modelada com o modelo dos tensores de Reynolds
(Reynolds Stress Model — RSM). O modelo de combustio -PDF (PDF - Probability Density
Function) de elementos de chama laminares foi utilizado, sendo que as bibliotecas de

elementos de chama foram geradas com um mecanismo cinético quimico de 56 espécies e 351



10

reacOoes elementares. As bibliotecas de elementos de chama que foram utilizadas nesse
trabalho assumiram que as chamas eram adiabaticas, assim nao houve perda ou ganho de
calor, tanto por radiacdo quanto por evaporacdo de gotas. Dessa forma, o efeito do
resfriamento evaporativo sobre a chama nao foi considerado.

O autor comparou os resultados dos perfis radiais do componente axial de velocidade média
da fase gasosa obtidos nas simulagdes com os dados das medicdes experimentais. Houve boa
concordancia entre os resultados, entretanto, as simulagdes falharam na caracterizacdo dessa
componente de velocidade nas proximidades do injetor, onde as recirculagdes calculadas
apresentaram intensidades mais elevadas que as observadas experimentalmente.

Rochaya (2007) também fez comparacdes entre os resultados dos perfis radiais de
temperatura em diferentes posicoes do spray. Nas proximidades do injetor, e da linha de
centro as simulagdes subestimaram a temperatura medida em aproximadamente 250 K. A
justificativa dada a este comportamento foi a de que a mistura simulada era muito rica nesta
regido. O autor atribuiu a maior concentracdo de combustivel nessa regido ao fato de as taxas
de transferéncia interfasica de calor e de massa por convec¢do serem superestimadas. Nesse
sentido, as goticulas apresentaram taxa de evaporagdo superior a observada
experimentalmente.

De forma geral as temperaturas foram superestimadas nas simulagdes. Este comportamento
foi atribuido ao fato de o modelo de combustdo usado ndo considerar o resfriamento
evaporativo e a extingdo da chama. Observando o comportamento de sprays em experimentos
nota-se que a regido de maior concentra¢io de goticulas atua como um sorvedouro de calor.
Desse modo, caso o resfriamento evaporativo fosse considerado haveria a reducdo de
temperaturas da chama.

Rochaya (2007) concluiu em seu trabalho que a taxa de evaporacdo excessiva das goticulas

foi a principal fonte de erros observados nos perfis de temperatura. Outro problema que
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também pode ter influenciado o perfil de velocidades foi o fato de o programa FLUENT® ndo
prever corretamente a extingdo de chama com o modelo flamelet utilizado. Assim, a
desconsideragdo da extingdo pelo programa pode ter auxiliado os cdlculos das altas
temperaturas do escoamento.

Como sugestdes para melhorar os resultados de suas simulagdes o autor sugeriu a substituicao
do modelo de evaporacdo de gota, como também a melhoria da definicdo da distribui¢ao de
tamanho de gotas nas condi¢des de contorno do problema. O tipo de atomizador utilizado nas
medi¢des experimentais (pressure swirl) dificultou a determinagdo das condi¢des de contorno
para a simulacdo da fase liquida. Essas dificuldades foram provenientes do fato de este
atomizador criar um spray muito denso nas proximidades do plano de inje¢ao, o que tornou
dificil a caracteriza¢do do spray nessa regiao.

Semelhantemente a Rochaya (2007), mas com o objetivo de avaliar e aperfeigoar os processos
de combustao de sprays, Diiwel et al. (2007) apresentaram andlises experimentais e numéricas
de chamas de spray de etanol.

Os estudos desenvolvidos em Diiwel et al. (2007) utilizaram um combustor aberto que foi
inicialmente projetado para estudar chamas gasosas envolvidas por uma entrada de ar auxiliar
viciado com fluxo paralelo a linha de centro da chama, ele é descrito em detalhes no trabalho
de Cabra et al. (2002). Neste combustor, a chama € estabilizada sem a utilizagdo de chama
piloto ou corpo rombudo, com o intuito de facilitar a defini¢do de condi¢des de contorno para
simulacdes numéricas. O injetor de combustivel utilizado neste combustor foi um atomizador
de pressdo que gerou um spray de cone oco. Este injetor apresentou as mesmas dificuldades
encontradas no trabalho de Rochaya (2007) relacionadas a caracterizacdo das condi¢Oes de
contorno do spray na regido da chama. A estabilidade da chama foi obtida quando o etanol foi

pré-aquecido a 45 °C, com vazdo mdssica definida entre 0,39 g/s e 0,54 g/s para a velocidade
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de ar paralelo de 0,32 m/s. A Figura 2 apresenta um esquema do combustor, como também
uma fotografia da chama analisada por Diiwel et al. (2007).

Da mesma forma que foi feito por Rochaya (2007), este autor também apresenta resultados de
simulacdes e experimentos do escoamento bifasico nao reativo.

Para a caracterizacdo da chama foram utilizadas técnicas experimentais quantitativas de
métodos 6pticos baseados em laser, entre elas: muti-line NO-LIF (NO-LIF — Nitric Oxide-
Laser Induced Fluorescence) para a medi¢ao de temperaturas na fase gasosa; Mie/LIF e PDA
(Phase Doppler Anemometer) para a medi¢do de tamanho e velocidade de gotas, e; LIF

bicolor para a medicao de temperaturas na fase liquida.

——Injetor
" Placa
Jh ]I!IIF&IF?IYI‘-.I'!IIH \IE!IiIIIiIIIIIIII-— perfurada
200 | LI T1]11]11] ] matha
M X Honeycomb
7 +| Esferas
" | de vidro
FRELATERTE | i Placa
v ‘-HT iu.un HHH'
4 I L perfurada
i i
Ar Ar
Esquema do combustor de spray Fotografia da chama

Figura 2: Esquema do combustor e fotografia da chama analisada por Diiwel et al. (2007)

Para a utilizacdo do multi-line NO-LIF foi necessaria a semeadura de NO a uma concentracio
de 1000 ppm na entrada de ar auxiliar, e o intervalo de tempo de 60 s foi despendido para a
varredura de toda a drea de medi¢do. O combustivel foi dopado com rodamina B a
concentracdo de 1 mg/mL para a realiza¢do do LIF bicolor. Diferentemente do multi-line NO-
LIF, as imagens obtidas com o LIF bicolor precisaram ser calibradas, assim foi utilizado um
termopar para medir a temperatura num ponto da regido de medi¢cdo. Com a medigdo

simultanea do espalhamento de Mie e do LIF foi possivel medir o didmetro médio de Sauter.
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Esta propriedade do spray se relaciona com a razdo entre os sinais de LIF e Mie, os quais
medem respectivamente o volume e a drea total de gota para um dado volume de controle. O
PDA foi utilizado para a medicao das distribui¢des de tamanho e de velocidade das gotas para
0 spray nao reativo.

O modelo numérico adotado, para as simulacdes com e sem reagdo, utilizou a formulagdo
DDMY/SSF (Discrete Droplet Model/Stochastic Separeted Flow, apresentada na secao 2.4.2),
sendo que a fase dispersa foi composta por um numero finito de parcelas de gota. Nesta
formulacdo, a fase dispersante foi modelada por equacdes Eulerianas e a fase dispersa por
equagdes Lagrangeanas. Para o cdlculo da velocidade instantdnea da fase gasosa, necessdria
no DDMY/SSF, foi utilizado um método de Monte-Carlo que assume uma distribuicao
Gaussiana para o cdlculo das flutuacdes turbulentas de velocidade. As grandezas calculadas
na fase gasosa foram tratadas com a média de Favre. Foi utilizado o modelo de turbuléncia k-&
Padriao. O dominio modelado foi um plano bidimensional axi-simétrico que teve como origem
uma linha a 2 mm acima do bocal. As condi¢des de contorno utilizadas foram, quando
possivel, retiradas dos experimentos. As distribuicdes de velocidade e tamanho de gotas
foram retiradas das medicoes feitas com PDA do spray ndo reativo e a temperatura da fase
gasosa foi retirada do NO-LIF. Os autores justificaram o uso da distribuicdo de goticulas
provenientes do experimento ndo reativo na simulacdo do spray reativo por assumirem a
hipétese de que o tamanho das goticulas ndo varia consideravelmente enquanto as goticulas
ndo atingem a zona de reagdo da chama. As demais grandezas foram apenas estimadas através
dos dados medidos experimentalmente, o que originou incertezas nos resultados dos cédlculos
realizados. A combustdo foi modelada com um modelo de flamelets laminares de spray
(Hollmann e Gutheil, 1998), em que suas bibliotecas foram geradas com um mecanismo
cinético quimico detalhado com 38 espécies e 337 reacOes elementares. As bibliotecas

flamelets que foram utilizadas nesse trabalho assumiram que as chamas ndo eram adiabéticas,
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diferentemente de Rochaya (2007). Assim, o fendmeno de resfriamento evaporativo da chama
foi considerado.

Os resultados das simulacdes do spray isotérmico mostraram que as velocidades das goticulas
foram superestimadas por até 30% em relacao aos dados experimentais. Os autores atribuiram
esta diferenca a aproximagdo imprecisa da velocidade radial das particulas, ao
desconhecimento dos valores iniciais das propriedades da fase gasosa, e as incertezas das
medicdes da distribuicdo inicial de tamanho de goticulas. Eles ressaltaram que as simulag¢des
de sprays sdo muito sensiveis as condi¢des iniciais de ambas as fases. Entretanto, nessas

simulacdes, boas aproximacdes da distribuicdo de tamanhos de gotas foram alcancadas nas

proximidades do injetor.

44— 4d4mm —p 300 K e M 2000 K

A B
Figura 3: Fotografia (A) e comparagao entre resultados de medi¢des experimentais (B-
esquerda) e de simulagdes (B-direita) da chama estudada por Diiwel et al. (2007)

Analisando o campo de temperaturas, para as simulagdes reativas, Diiwel et al. (2007)
observaram que as simulacdes apresentaram resultados proximos dos dados experimentais na
regido da linha de centro da chama, porém algumas discrepancias apareceram nos contornos
da chama. As justificativas dadas pelos autores para estas diferencas foram as mesmas dadas
para as diferencas encontradas nas velocidades de goticulas. As simulacdes ndo conseguiram
prever a chama dupla que foi observada experimentalmente. A Figura 3-A apresenta uma

fotografia da chama estudada, e a Figura 3-B apresenta uma comparagdo entre as medicoes
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(esquerda) e a simulacdo (direita) do campo de temperaturas da fase gasosa. Tanto na Figura
3-A quanto na imagem referente as medi¢des na Figura 3-B pode-se observar a chama dupla.
Ge e Gutheil (2008) explicaram que, diferentemente de outros combustores de spray, a chama
dupla verificada nesse trabalho foi resultante dos diferentes estidgios de evaporacdo de
goticulas. Normalmente, os fendmenos de chama dupla, com duas regides de reacdo, devem-
se a presenca de recirculagdes no escoamento. No caso em questdo, parte do etanol liquido
vaporizou-se imediatamente apds a atomizagdo. Este vapor formado misturou-se com o ar da
entrada auxiliar (coflow), e a chama interna se desenvolveu. A chama externa formou-se pela
evaporacao das demais gotas, o que deu origem a chama dupla.

Dando continuidade ao trabalho de Diiwel et al. (2007), Ge e Gutheil (2008) aprimoraram o
modelo numérico utilizado nas simulacdes anteriores. Neste trabalho, o cédlculo das médias
das propriedades provenientes da fracdo de mistura foi feito com o modelo das funcdes de
densidade de probabilidade transportadas (Pope, 2000).

Os dados experimentais, assim como o modelo numérico foram os mesmos utilizados por
Diiwel et al. (2007), a diferenca entre os trabalhos, em se tratando das simulacdes de etanol,
restringiu-se a implementagdo do modelo das PDFs transportadas no modelo numérico. O
trabalho em questio analisou também sprays ndo reativos e reativos de metanol.

Para a chama de etanol, Ge e Gutheil (2008) utilizaram uma funcao joint-PDF de fracao de
mistura e entalpia. Esta fun¢do joint-PDF foi necessdria para se representar o fendmeno de
resfriamento evaporativo do spray. Esses autores deduziram e modelaram as equagdes de
transporte do tipo PDF, as quais foram resolvidas utilizando-se um método hibrido de
Volumes Finitos e Monte-Carlo Lagrangeano.

A Figura 4 mostra que nessas simulagdes a chama dupla foi modelada. No entanto,
discrepancias apareceram na regido do nucleo da zona principal de reacdo. Os experimentos

mostraram que o nucleo da chama desenvolve-se com um angulo aberto, enquanto que nas
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simulacdes o nucleo desenvolve-se verticalmente. Essas diferencas foram atribuidas as
distribuicdes de tamanhos e velocidades de goticulas que foram definidas como condic¢ao de
contorno.

4+— 4 mMm —p»

i

Figura 4: Comparagao entre resultados de medi¢des experimentais (esquerda)
e de simulagdes (direita) da chama estudada por Ge e Gutheil (2008).

Os autores fizeram comparacdes entre os perfis de temperatura simulados e os simulados por
Diiwel et al. (2007), como também entre os medidos experimentalmente. O método PDF
apresentou resultados melhores que o modelo baseado em RANS (Reynolds Averaged Navier
Stokes) proposto por Diiwel et al. (2007), porém apresentou algumas discrepancias em relagao
aos dados experimentais. As diferencas observadas foram atribuidas, pelos autores, ao
desconhecimento da vazdo de combustivel liquido, como também, ao desconhecimento das

quantidades relacionadas a turbuléncia na saida do injetor.

2.2 MODELOS DE TURBULENCIA

Escoamentos turbulentos desafiam pesquisadores na proposi¢do de uma descri¢do precisa de
escoamentos reativos. Turns (2000) menciona que em dispositivos praticos os escoamentos

turbulentos sdo encontrados com maior freqii€éncia que os laminares. Essa observacao € valida
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nio sé para equipamentos ndo reativos, mas também para dispositivos que envolvem
combustao.

A importancia da turbuléncia € justificada pelo fato dela influenciar fortemente a taxa de
mistura dos reagentes em processos de combustdo. Kuo (1986) ao descrever as caracteristicas
de chamas turbulentas reitera esta observacdo. Ele menciona que a altura de chamas
turbulentas € menor que a de chamas laminares, para um mesma vazao de mistura, mesma
razdo de ar-combustivel, porém com dimensdes da abertura de injecao diferentes. Em relagao
as chamas laminares, as turbulentas apresentam uma zona de rea¢do, em média, mais espessa
(Faeth, 1977). Logo, escoamentos turbulentos permitem alcancar uma poténcia especifica
mais alta que os escoamentos laminares, permitindo o projeto de equipamentos mais
compactos para uma dada demanda de poténcia.

Na literatura encontram-se vdrios exemplos de modelagens de escoamentos reativos
turbulentos monofasicos. Os modelos dividem-se em sua maioria nas abordagens baseadas na
média de Reynolds (RANS), devido a sua vasta aplicacdo no campo das engenharias, € em
menor quantidade nas abordagens baseadas nas simulagdes das grandes escalas (Large Eddy
Simulation - LES).

Dentre os varios modelos baseados na abordagem RANS destacam-se o modelo k- Padrdo e
o modelo RSM. Versteeg e Malalasekera (2007) consideraram o modelo k-¢ Padrdo como o
modelo mais usado at¢é o momento. Pope (2000) ressalta a sua versatilidade devido a
possibilidade de ser usado em uma vasta gama de aplicagdes. Porém, apesar de seus inimeros
sucessos, 0 modelo k-¢ Padrdo ndo apresenta resultados muito apropriados para a modelagem
de escoamentos livres. Uma das formas encontradas para melhorar os resultados nesses casos
€ de ajustar as constantes do modelo, como feito por Fiorina et al. (2009), Obieglo e Gass
(1999), Chen et al. (1999), Hinz et al. (1999a) que utilizaram o modelo em questdo.

Aplicagdes deste modelo e suas variacdes para a simulacdo de sprays podem ser encontrados
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em Diiwel et al. (2007), Chirigui et al. (2009), Zhou e Yao (1992), Ge e Gutheil (2008) e
Hollmann e Gutheil (1998).

O modelo do tensor de Reynolds (Reynolds Stress Model - RSM) também chamado de
modelo second-order ou second-moment closure é considerado o modelo de turbuléncia mais
simples capaz de descrever os tensores de Reynolds sem necessitar de ajustes para cada caso
simulado (Versteeg e Malalasekera, 2007). No entanto, apesar do consumo adicional no
tempo de processamento, o modelo do tensor de Reynolds nem sempre apresenta resultados
claramente superiores aos modelos de turbuléncia mais simples para algumas classes de
escoamento. O seu uso justifica-se para a modelagem de escoamentos com caracteristicas
provenientes da anisotropia do tensor de Reynolds, como escoamentos com fortes
movimentos helicoidais (Rochaya, 2007). Semelhantemente ao modelo k-¢ Padrdo, o RSM
nao é muito adequado para a realiza¢io de simulag¢des de escoamentos livres. Os trabalhos de
Chen (1999), Coelho e Peters (1999) e Hinz et al. (1999b) mostram exemplos de aplicag¢des
do RSM para a simulagdo de chamas monofésicas e os trabalhos de Rochaya (2007) e Chen e
Pereira (1996) exemplificam o seu uso para chamas de spray.

Outra forma de modelar a turbuléncia é através da proposta pela simulacdo das grandes
escalas turbulentas, a abordagem LES. Diferentemente da abordagem em RANS, a em LES
ndo faz a média temporal das equacdes de Navier-Stokes, mas sim, uma filtragem espacial.
Com esta filtragem espacial, as grandes escalas do movimento turbulento sdo efetivamente
calculadas, enquanto que as demais escalas sdo modeladas através de relagdes matematicas. O
modelo LES alcanga resultados com grande exatidio quando comparados a dados
experimentais e resultados de modelagens baseadas na média de Reynolds. Entretanto, os
custos computacionais envolvidos na modelagem da turbuléncia com LES ainda sdo mais
altos que os custos envolvidos nas modelagens baseadas na média de Reynolds (Chirigui et

al., 2009). Exemplos de chamas turbulentas modelados com LES podem ser encontrados nos
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trabalhos de Fukumasu (2010), Andrade (2009) e Mustata et al. (2006). Apte et al. (2009) e
Jones et al. (2010) mostram exemplos de aplicacio do modelo LES para a simulacido de

sprays nao reativos.

2.3 MODELOS DE COMBUSTAO

Modelos de combustio sdo empregados para representar reagdes quimicas e seus efeitos em
calculos de escoamentos reativos. A funcdo de um modelo de combustdo é representar as
reacdes quimicas partindo-se da concentragdo das espécies quimicas, a uma dada pressdo e
temperatura de certo volume de controle, considerando um mecanismo cinético quimico.
Devido a caracteristica exotérmica das reacdes de combustdo, este processo atua como fonte
de calor e de produtos de reagdo para o escoamento, como também atua como sorvedouro de
reagentes. Indiretamente, por ser uma fonte de calor para o escoamento, o processo altera as
propriedades fisicas e de transporte da mistura.

O mecanismo cinético quimico de um processo de combustdo € o conjunto de equacdes de
reacoes quimicas que descrevem a oxidacdo do combustivel. Esse mecanismo pode ser
modelado com vérios niveis de simplificacdo de acordo com o interesse do estudo. Para
representar este conjunto de reacdes quimicas com grande detalhamento seria necesséria a sua
modelagem considerando-se mecanismos de reagdo compostos por grande nimero de
espécies quimicas e sub-reagdes. Isso implicaria na solugdo de equagdes de transporte para
cada espécie e na simulacdo de cada sub-reagdo. Geralmente, em estudos de escoamentos
reativos turbulentos este tipo de abordagem é evitado devido ao seu elevado custo de
processamento de cdlculo. Desse modo, estudos de combustdo turbulenta normalmente
utilizam modelos de reacdo simplificados para a representacdio do mecanismo cinético

quimico.
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Para escoamentos turbulentos que usam modelos de turbuléncia baseados tanto na abordagem
RANS quanto LES, as quantidades fisicas transportadas sdo suas médias temporais e
filtragens espaciais, respectivamente. Essa caracteristica origina dificuldades adicionais ao
calculo das reacdes quimicas. Com o transporte das concentracdes das espécies tratadas
estatisticamente surge um problema na determinagdo de suas taxas de formagdo e consumo,
pois as reagdes sdo calculadas com as suas quantidades instantaneas. Jones e Whitelaw (1982)
ressaltam que a consideragao das flutuacdes turbulentas € imprescindivel para a determinagao
dessas taxas de formagao e de consumo. Dessa forma, os modelos de combustao turbulenta,
em comparacdo com modelos de combustio laminar, t€m dificuldade adicional na
representacdo do processo de combustdo, pois devem atender a necessidade de se modelar os
efeitos das flutuagdes turbulentas na determinag@o das concentragdes das espécies.

Jones e Whitelaw (1982) classificaram varios modelos de combustio em diferentes
categorias, discutindo suas aplicac¢des e limita¢des, indicando as dificuldades na compreensao
de chamas turbulentas e sugerindo instru¢cdes para andlises posteriores. Versteeg e
Malalasekera (2007) e Kuo (1986) descrevem também formas de modelar a combustio
turbulenta apresentando suas respectivas vantagens e desvantagens. Devido a vasta gama de
modelos e sua alta complexidade, neste trabalho serdo discutidos apenas os que vém sendo
utilizados na combustao de sprays.

Masri e Gounder (2010) ao analisarem imagens simultineas de LIF-OH e LIF-Acetone
observaram os varios modos de combustdo de chamas de etanol e acetona que podem ser
caracterizados ora como chama de difusdao, ora como chama pré-misturada. Gounder et al.
(2005) ao analisar imagens obtidas simultaneamente de LIF-OH e de espalhamento de Mie
observaram a existéncia de uma regido de pré-mistura nas proximidades do bocal de injec¢do,
como também a de difusdo, mais ao longe. Estes autores justificam a chama de pré-mistura

pelo fato de ocorrer pré-vaporizagdo do combustivel ja no bocal de injecio que se mistura
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com o ar utilizado como fluido de arrasto para as goticulas. Kuo (1986) ressalta que embora a
combustdo de goticulas em sprays seja inerentemente governada pela difusdo de vapor de
combustivel e oxidante, ambas as abordagens de chama de difusdo e pré-misturada tém sido
aplicadas a modelagem de chamas de spray.

Faeth (1977) em seu trabalho mostrou que as defini¢des de estrutura de chamas monofésicas
aplicam-se de forma andloga para chamas de spray. Desse modo, chamas em que combustivel
e oxidante entram separadamente no combustor apresentam a estrutura de uma chama de
difusdo (por exemplo: atomizag¢do do combustivel diretamente na regido da chama, sendo que
a atomizacao ¢ feita apenas com o uso de combustivel) e, as que t€ém a entrada de combustivel
e de oxidante, misturados, antes de entrar no combustor apresentam estrutura de chama de
pré-mistura (por exemplo: atomizagdo com posterior carregamento das goticulas com
oxidante para a regido de chama). Quando a concentracdo de oxidante na pré-mistura é muito
baixa em relacdo a concentragdo estequiométrica algumas caracteristicas de chamas pré-
misturadas sdo presenciadas, mas as caracteristicas de chama de difusdo sdo predominantes
(Faeth, 1977). Nessa situacdo € verificada a presenca de uma zona de reacdo, proveniente
dessa pré-mistura, nas proximidades do injetor, o que auxilia na estabilizacdo da chama. Esse
comportamento difere do encontrado em chamas monofédsicas que em concentracdes
semelhantes de oxidante na pré-mistura ainda apresentam comportamento de chama de
difusdo, como visto no caso da chama Sandia D (Flame D, 2011).

A combustido de sprays geralmente ¢ modelada assumindo que as goticulas simplesmente
evaporam sem a presen¢a de chamas-envelope (Faeth, 1983). Assim, assume-se que o vapor
de combustivel é injetado pela evaporacdao das goticulas na fase gasosa, para reagir
subsequentemente em taxas determinadas de forma semelhante as de chamas puramente
gasosas. Nesse sentido, as goticulas dentro do spray sdo assumidas como fontes distribuidas

de vapor de combustivel. Nota-se, portanto, que a utilizacdo de modelos de chama de difusdo
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€ uma aproximacdo razodvel para a modelagem de chamas de spray do tipo jato, onde o
combustivel € injetado separadamente do oxidante.

Faeth (1983) apresenta uma revisao dos principais trabalhos relacionados com a combustao de
sprays até a época de publicacdo de seu trabalho. Os principais modelos de combustio
utilizados nesses trabalhos revisados sdo de uma unica reacdo global, os quais sdo: equilibrio
quimico com e sem PDF estocéstica, eddy-breakup, eddy-dissipation concept. Os resultados
discutidos em Faeth (1983) apresentaram boa aproximac¢do com dados experimentais, quando
disponiveis. O autor evidenciou que as limitacdes das técnicas experimentais disponiveis na
época ndo permitiram uma avaliagdo mais completa de sprays. Nesse sentido, as avaliagdes
realizadas nfo tiveram muitos detalhes, como sao encontrados em trabalhos recentes.

Rochaya (2007) apresenta a modelagem de combustao de sprays com o uso do modelo f-PDF
de flamelets laminares. Neste modelo a chama turbulenta € vista como uma combinagao de
chamas laminares distorcidas. Rochaya (2007) e Versteeg e Malalasekera (2007) mencionam
que a principal vantagem deste método € que os efeitos realistas da cinética quimica podem
ser incorporados de forma simples. Na geracdo das bibliotecas flamelet, Rochaya considera
reatores adiabdticos. Essa opcdo ndo leva em consideragdo o resfriamento evaporativo
causado pela evaporagdo das goticulas do spray. Diiwel et al. (2007) e Hollmann e Gutheil
(1998) utilizaram uma variacdo do flamelet laminar que eles denominaram de flamelets de
spray laminar por levarem em consideracao o resfriamento evaporativo do spray. Nesse caso,
os reatores que geraram a biblioteca flamelet foram considerados ndo adiabéticos.

Ge e Gutheil (2008) utilizaram o mesmo modelo de combustdo utilizado por Diiwel et al.
(2007) e Hollmann e Gutheil (1998), porém as médias das propriedades obtidas do modelo de
combustdo foram calculadas através do modelo das PDF’s transportadas. As equagdes do
modelo PDF sdo resolvidas utilizando-se um método hibrido de volumes finitos e Monte-

Carlo Lagrangeano. Ge e Gutheil (2008) também fazem a comparacdo da distribuicdo de
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fracdo de mistura deste tltimo modelo citado com o B-PDF convencional € com um modelo
modificado de B-PDF. Embora o método das PDF’s transportadas tenha uma maior exatidao
na simulacdo de escoamentos turbulentos reativos ele € muito custoso para ser usado em

calculos de engenharia (Versteeg e Malalasekera, 2007).

2.4 MODELOS DE SPRAYS

A modelagem de sprays pode ser realizada partindo-se de diferentes pressupostos bdsicos
conforme a necessidade da andlise. Modelos de spray variam desde simples correlagdes
empiricas até modelos bifdsicos sofisticados que consideram os efeitos da turbuléncia como
também os efeitos das reagdes quimicas.

A forma mais simples de se modelar caracteristicas de um spray € através de correlacdes
empiricas. Kuo (1986) mencionou que correlacdes empiricas foram extraidas de varios
estudos de sprays. Estas correlagdes possibilitam o projetista ter conhecimento minimo de
algumas caracteristicas do spray para a tomada de decisdes. Como exemplos de algumas
estimativas extraidas destas correlacdes encontram-se a porcentagem de combustivel
vaporizado, o espalhamento do spray e mesmo a emissdo de poluentes em funcdo da
temperatura, da velocidade do ar e do tipo de injetor. Modelos como os de balistica,
unidimensionais e reatores perfeitamente misturados sdo descritos em Faeth (1977), Kuo
(1986) e Turns (2000). Apesar destes modelos apresentarem bons resultados para andlises
preliminares, para a simulagdo de sprays estes modelos ndo apresentam detalhes suficientes
como os modelos de homogeneidade local e de escoamentos separados. Faeth (1983) reitera
que estes modelos sdo necessdrios para predicoes de sprays praticos.

O modelo de homogeneidade local [Locally Homogeneous Flow — LHF, Faeth (1977)]

considera que a fase liquida e a fase gasosa se encontram em equilibrio dindmico e
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termodindmico. Assim, em cada ponto do escoamento, ambas as fases t€ém a mesma
velocidade, temperatura e se encontram em equilibrio de fases. Este modelo € usual apenas
para sprays constituidos por goticulas infinitesimalmente pequenas. O modelo de
escoamentos separados (Separated Flow - SF) leva em consideracdo os efeitos das taxas de

transporte finitas entre as fases. Estes dois modelos sdo descritos com detalhes mais adiante.

2.4.1 APROXIMACAO DE HOMOGENEIDADE LOCAL DE ESCOAMENTO

A premissa basica do LHF é que as escalas de tempo dos transportes interfasicos sao muito
rapidas em comparagao as escalas de tempo do escoamento. Esta aproximacdo requer que as
fases tenham a mesma temperatura e velocidade, como também, que o equilibrio de fases seja
mantido em todos os pontos do escoamento. Dessa forma, o LHF € um processo controlado
pela mistura (Faeth, 1987). Estas aproximagdes sdo validas se as goticulas forem muito
pequenas.

Na aproximag¢ao de homogeneidade local, o spray € equiparado a um jato monofdsico com as
mesmas condicdes de contorno de quantidade de movimento linear e razdo ar-combustivel.
Assim, esta aproximacao pode ser considerada como o caso limite em que o spray € composto
por goticulas de diametros infinitesimais. Faeth (1983) e Kuo (1986) mostraram que alguns
autores avaliaram a semelhanca entre chamas de sprays e chamas gasosas com mesmas
condi¢des de quantidade de movimento e razdo ar-combustivel. Estas andlises demonstraram
que maior semelhanga foi obtida para sprays que apresentaram diadmetro de goticula entre 10
um e 20 um. Particularmente, em suas andlises deste modelo, Faeth (1983) apresentou que
para chamas de spray submetidas a pressdo atmosférica resultados satisfatérios s6 sao

alcancados com gotas menores que 10 um.
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A principal vantagem deste modelo € requerer informagdes minimas sobre as caracteristicas
do injetor, neste caso, as distribui¢des de tamanho e velocidade das particulas nao influenciam
os cdlculos. Essa é uma caracteristica muito vantajosa desse modelo, pois a obtengao das
propriedades do injetor é uma tarefa dificil e influencia fortemente os resultados de calculos
com o modelo SF. Outras vantagens deste modelo sdao que: c6digos computacionais comuns
nido precisam sofrer adaptacdes significativas, pois a forma de cédlculo € a mesma para
escoamentos de monofasicos; e nao sao utilizadas muitas constantes empiricas, o que reduz as
incertezas na modelagem. E vilido frisar que as condi¢des de contorno para a solugdo
numérica da abordagem LHF sdo as mesmas utilizadas em escoamentos monofésicos, sendo
que a fase liquida é especificada apenas como uma fragdo massica.

Este modelo € ttil para uma primeira estimativa da estrutura de sprays, servindo muito bem
para a determinacdo das dimensdes minimas da chama e dando indicacdes do potencial do
processo de combustdo com a melhoria da atomizagdo. Porém, para a aplicacdo em sprays
praticos, o uso deste método é questiondvel. Faeth (1977) e Kuo (1986) discutiram resultados
de trabalhos que procuraram simular sprays praticos com o modelo LHF e ndo obtiveram
resultados satisfatérios, mesmo para goticulas com tamanhos proximos a 45 pm. Como
alternativa de modelo mais geral para aplicacdes de spray encontram-se os modelos de

escoamentos separados que sao apresentados a seguir.

2.4.2 APROXIMACAO POR ESCOAMENTOS SEPARADOS

Kuo (1986) considerou este tipo de aproximac¢do a mais légica para a simulaciao de problemas
de combustao de spray. Faeth (1987) mencionou que esta aproximagao tem a vantagem de
poder ser aplicada a uma vasta diversidade de escoamentos dispersos. Modelos de

escoamentos separados podem considerar de forma especifica as taxas finitas de troca de
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massa, quantidade de movimento linear e energia entre as fases. No entanto, estas taxas nao
sao calculadas diretamente, mas sim modeladas, muitas vezes através de correlagdes
empiricas, devido ao elevado custo computacional necessario para o seu calculo (Sirignano,
2010).

Geralmente € assumido que o spray € diluido nestes modelos. A principal limitagdao no uso de
modelos de escoamentos separados envolve a dificuldade nas calibragdes de seus modelos de
transferéncias interfasicas e a representacdo das caracteristicas do injetor (Faeth, 1983). A
aproximacao por escoamentos separados trata invariavelmente a fase dispersante como fase
continua, porém a fase dispersa pode ser tratada como continua ou discreta (Faeth, 1987).

A representacdo da fase dispersa como continua pode ser feita de duas formas principais. A
primeira envolve cdlculos estatisticos e € chamada de modelo continuo de goticulas
[continuous droplet model — CDM, (Faeth, 1977)]. Neste modelo, as propriedades da fase
dispersa sdo representadas por uma fungio de distribuicdo estatistica definida em um espacgo
multidimensional. Esta funcdo de distribuicdo € admitida como propriedade conservada e,
com isso, € obtida uma equacgdo de transporte desta funcdo, a qual € resolvida conjuntamente
com as equagOes da fase dispersante. A fase dispersante é modelada com uma abordagem
Euleriana e os efeitos da fase dispersa sdo considerados com a introducdo de termos fontes em
suas equagdes de transporte.

A outra forma para a modelagem de sprays como escoamentos separados que emprega uma
formulacdo continua para a fase dispersa é o modelo de formulacdo continua [continuous-
Sformulation model — CFM, (Faeth, 1977)]. Este modelo parte da consideragcdo que o
escoamento das duas fases € interpenetrante e utiliza correlacdes empiricas para o transporte
interfasico. Esse modelo assemelha-se ao LHF, porém considera os transportes interfasicos.

Faeth (1983) menciona que o CDM € melhor empregado quando apenas poucos fendmenos

sdao calculados, como por exemplo, o movimento de particulas monodispersas nao
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evaporativas. Entretanto, o nimero de fases que devem ser consideradas [pois neste caso cada
classe de tamanho de gotas (Sirignano, 2010) é considerada como uma fase], ou as dimensoes
das funcdes de distribuicdo estatisticas, tornam-se consideravelmente grandes para
escoamentos polidispersos que envolvem transferéncias de calor e de massa (Faeth, 1987).
Deste modo, a abordagem deste texto se limitard a formulacdo discreta da fase dispersa, sendo
que ela supera as dificuldades encontradas pelo CDM e pelo CFM para a representacao de
sprays praticos.

A maioria das andlises de escoamentos separados de sprays evaporativos e inflamdveis
emprega uma aproximacdo chamada de particle-source-in-cell (PSIC) ou discrete droplet
model (DDM) (Faeth, 1977). Esta aproximacdo divide o spray em um ndmero representativo
de amostras de gotas, cujo movimento e transportes sdo rastreados através do escoamento
utilizando-se uma abordagem Lagrangeana. Esse procedimento corresponde a um célculo
estatistico (Monte Carlo) para as propriedades liquidas sendo que um niimero finito de gotas €
usado para representar todo o spray (Faeth, 1983). Semelhantemente ao CDM, o DDM ¢
acoplado com a fase dispersante através da inclusdo de termos fonte nas equacdes governantes
da fase dispersante.

O DDM elimina erros de difusdo numérica na solucao da dispersao e o nimero de classes de
particulas utilizadas para representar o escoamento de forma satisfatoria ndo € excessivo
(Faeth, 1983). Este modelo, também é conveniente na representacdo completa dos fendmenos
de transporte interfésicos.

Faeth (1983) e Kuo (1986) definem dois tipos de formulagdo para o DDM: a DSF
(deterministic separeted flow) e a SSF (stochastic separeted-flow).

Na formulagdao DSF as taxas finitas de transporte interfasico e a diferenca de velocidade entre
as fases (escorregamento) sdo consideradas, mas as interagdes turbuléncia/fase dispersa sdo

negligenciadas. Nesta formulacdo é assumido que as particulas interagem apenas com o
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escoamento médio. Tendo em vista que o movimento das particulas é influenciado pelas
caracteristicas de sua injecao e da fase dispersante que as envolvem, quando as quantidades da
fase dispersante sdo médias, particulas de mesmas propriedades que sdo injetadas numa
mesma posicdo do dominio acabam seguindo trajetorias idénticas. Assim, em casos de
modelagens em regime permanente com a formulacdo DSF as trajetérias das particulas
tornam-se deterministicas.

Faeth (1987) destacou que havia evidéncias que tanto as taxas finitas de transporte interfasico
quanto as interacdes fase dispersa/turbuléncia sdo importantes na maioria dos escoamentos
praticos. Como descrito anteriormente, na aproximac¢ao LHF as taxas finitas de transporte e o
escorregamento sao negligenciados, como também, as interagdes turbulentas, que do mesmo
modo sdo ignoradas na formulacio DDM/DSF. Dessa forma, a formulacao SSF foi proposta
para superar essa deficiéncia na descricdo do comportamento dos fendmenos envolventes a
fase dispersa. Nela, os fendmenos de escorregamento, as taxas finitas de transporte interfasico
e as interacdes turbulentas sdo considerados.

O acoplamento interfasico da turbuléncia pode ser representado pela dispersao turbulenta das
particulas, que acopla a fase dispersa com a dispersante, como também pela modelagem da
modulagdo da turbuléncia, que acopla a fase dispersante com a dispersa.

Uma das formas de se modelar a dispersdo turbulenta de particulas, a qual foi utilizada neste
presente estudo, € através de modelos de caminhamento aleatério (Faeth, 1983). Neste tipo de
abordagem, conforme as particulas discretas caminham através do escoamento assume-se que
elas interagem com uma sucessdo de turbilhdes. Nos turbilhdes as propriedades sao admitidas
como constantes, mas mudam de forma aleatéria de um turbilhdo para outro. Um dos modelos
do tipo random-walk € apresentado com mais detalhes no item 4.4.5.

A modulagdo da turbuléncia corresponde a contabilizacdo da influéncia da presenca de

particulas na producdo e na dissipacdo de energia cinética turbulenta da fase dispersante. Na



29

literatura podem ser encontradas formas de se modelar a modulacao de turbuléncia, como por
exemplo, o modelo padrio (Faeth, 1983), o proposto em Crowe (2000), o modelo
termodinamicamente consistente (Chrigui et al., 2004), o modelo consistente (Lain e
Sommerfeld, 2003) e o proposto em Mando et al. (2009). Em Chrigui (2005) é apresentado
um levantamento bibliografico detalhado dos trés primeiros modelos. Neste dltimo trabalho
estudos experimentais foram desenvolvidos para avaliar as caracteristicas dos trés modelos
que foram escolhidos pelo autor. A modulacdo da turbuléncia € representada pela adi¢do de
termos fonte nas equagdes da energia cinética turbulenta e na equacdo da dissipacdo desta
energia. Dessa forma, os efeitos da presenca de particulas/goticulas sdao acoplados a

turbuléncia da fase dispersante.
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3 DADOS EXPERIMENTAIS

Experimentos bem projetados sdo essenciais para a validagdo de modelos de combustdao
(Kohse-Hoinghaus e Jeffries, 2002). Experimentos de chamas de spray de etanol sdo
imprescindiveis para se estudar a sua estrutura e suas demais caracteristicas.

Com o objetivo de estudar a estrutura de chamas de spray de etanol Marley et al. (2004)
utilizaram a técnica de LIF-OH em um combustor aberto com entrada de ar auxiliar paralela a
linha de centro do spray. A injecdo do combustivel foi feita por um atomizador do tipo
pressure swirl. Nessa mesma linha em Gounder et al. (2005) foi utilizada a técnica de LIF-OH
em conjunto com a de espalhamento de Mie para a andlise da estrutura de chamas de etanol
em um combustor aberto com entrada de ar auxiliar paralela a linha de centro do spray, porém
com um atomizador ultrassdonico. Neste trabalho o combustor dispds de uma chama piloto
anular para estabilizar a chama de spray. Esses dois trabalhos apresentaram andlises
qualitativas de chamas de spray, em que apenas a localizacdo das zonas de reacdo e das
goticulas foi observada.

Poucos trabalhos apresentam medi¢des detalhadas para servirem de base de comparagao com
resultados de simulagdes numéricas sdo encontrados na literatura. Os trabalhos de Ge e
Gutheil (2008), Diiwel et al. (2007) e Rochaya (2007) ja descritos nesta monografia sdo
exemplos dos que apresentam andlises quantitativas detalhadas. Entretanto, como discutido no
capitulo de revisdo bibliografica, os experimentos apresentados por estes autores ainda
apresentaram insuficiéncias na determinagdo de algumas caracteristicas da chama de spray.
Nesses trés trabalhos, seus respectivos autores mencionam que o desconhecimento detalhado
da distribui¢dao do tamanho e velocidade de gotas logo nas proximidades do injetor prejudicou

os resultados das simulagdes.
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Interessado em estudar os modos de combustido que predominam na iminéncia da ocorréncia
de blow-off em chamas de spray, Masri e Gounder (2010) apresentaram dados experimentais
detalhados de chamas turbulentas de spray de etanol e acetona. Estes autores utilizaram o
mesmo combustor que foi usado por Gounder et al. (2005), porém com algumas alteracdes.

O estudo desenvolvido por esses autores também teve o objetivo de fornecer dados detalhados
para servir de base de comparagdo para a realizacdo de validagdes de modelos fisicos e
matematicos de processos de combustdo de sprays. Nesse sentido, foram apresentadas
medi¢des de temperatura média da fase gasosa, distribui¢do radial da componente axial de
velocidade média e de flutuacdes turbulentas de velocidade, como também, distribui¢do radial
do tamanho das goticulas. O nivel de detalhamento dos dados publicados foi o principal
motivo que levou este trabalho a ser selecionado para servir de base de comparacdo para os
resultados das simulagdes desenvolvidas nesta dissertagdo. Assim, a seguir € apresentada a
descricdo do aparato experimental utilizado, como também, os resultados obtidos pelos
autores dessas medicoes.

Um esquema do combustor utilizado por Masri e Gounder (2010) é mostrado na Figura 5. O
injetor por onde as goticulas foram langadas tem 10,5 mm de didmetro interno, o qual é
envolto por uma chama piloto anular localizada 7 mm a montante do plano de saida. Uma
entrada de ar auxiliar, com fluxo paralelo a chama, de 104 mm de didmetro envolve o bocal e
a chama piloto. Esta entrada forneceu ar a velocidade constante de 4,5 m/s com intensidade de
turbuléncia menor que 1,0%. O combustor foi confinado em um tunel de vento vertical com
secdo transversal quadrada com 290 mm de lado que forneceu uma velocidade de 4,5 m/s,
também com intensidade de turbuléncia menor que 1,0%. Um atomizador ultrasonico foi
posicionado a 215 mm a montante do plano de saida do bocal, o qual gerou goticulas com
momento linear nulo e um didmetro médio de Sauter (Sauter Mean Diameter — SMD) de 40

pm. Um fluxo de ar arrastou estas goticulas até a saida do injetor onde a temperatura,
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velocidade e distribui¢ao de gotas foram medidas, o que permitiu a definicdo das condi¢des de

contorno para a modelagem da chama.
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Figura 5: Esquema do combustor usado por Masri e Gounder (2010).

Nos experimentos, a chama piloto foi ajustada com uma mistura estequiométrica de
hidrogénio, acetileno e ar com a mesma concentragdo de d&tomos de carbono e hidrogénio que
a mistura ar-combustivel do spray. A mistura da chama piloto foi injetada a uma velocidade
de 1,5 m/s no plano de saida das placas perfuradas (a medicdo dessa velocidade foi feita com
a mistura a frio). A vazdo madssica de combustivel liquido injetada pelo atomizador foi de

45,00 g/min, sendo que apenas 30,71 g/min foi medida apds a saida do bocal. Dessa forma,
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14,29 g/min de combustivel liquido evaporou durante o processo de injecdo de combustivel
no caminho definido entre o nebulizador ultrassonico e a regido da chama, que pode ser visto

na Figura 5.
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Figura 6: Distribui¢des de velocidade média axial (esquerda) e flutuagdes turbulentas de
velocidade axial (direita) na direcéo radial do spray, extraido de Masri e Gounder (2010).

A partir das medigdes das componentes axiais de velocidades e de suas flutuacdes turbulentas

podem ser extraidas essas mesmas quantidades para a fase gasosa. Segundo Masri e Gounder
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(2010), essas grandezas para a fase gasosa equivalem-se as mesmas de goticulas que tém
diametro menor que 10 um, pois goticulas nessas dimensdes acompanham o escoamento da
fase gasosa. A Figura 6 apresenta estes perfis, para quatro posicoes axiais x/D = 0,3; 10; 20 e
30 (D € o diametro interno do injetor). Estes dados, como também a distribuicdo do tamanho
de gotas, apresentado a seguir, foram obtidos com um PDA.

As distribui¢des de tamanho de goticulas sdo apresentadas da Figura 7 até a Figura 10, nos
planos axiais de x/D = 0,3; 10; 20 e 30. E importante destacar que as incertezas de todas as

medicdes realizadas pelos autores do experimento em questdo ndao foram apresentadas em

Masri e Gounder (2010).
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Os perfis de temperaturas radiais foram medidos por Masri e Gounder (2010) com a utiliza¢do de um
termopar do tipo R, sendo estes medidos nos planos de x/D = 10, 20 e 30. Estes perfis sdo mostrados

na Figura 11 até a Figura 13. Os valores obtidos para a temperatura encontram-se em Kelvin, mas

devem ser acrescidos do valor de 298,15 K que € a temperatura de referéncia.
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Figura 11: Distribuicdo de
temperaturas no plano axial
x/D 10. (Chama estudada =

Quadrados). Extraido de Masri
e Gounder (2010).
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Figura 12: Distribuicdo de
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4 MODELAGEM DA CHAMA DE SPRAY

A modelagem da chama de spray parte da abordagem Euler-Lagrange, neste trabalho. Nesta
abordagem a fase dispersante ¢ modelada com equagdes diferenciais parciais conservativas, as
quais sdo obtidas assumindo um referencial Euleriano. A fase dispersa é modelada com
equagoes diferenciais ordindrias obtidas a partir de um referencial Lagrangeano. Este capitulo
apresenta essas equagoes, tanto as Eulerianas, quanto as Lagrangeanas.

Especificamente, numa primeira etapa sio apresentadas as equacdes que foram utilizadas para
modelar a fase gasosa. As equacdOes dessa fase sdo semelhantes as empregadas em
modelagens de escoamentos monofédsicos de meios continuos. Em seguida € apresentado o
tratamento que foi utilizado para se modelar a turbuléncia e a combustao.

A modelagem do spray € descrita na quarta se¢do deste capitulo. Nela sdo descritos os
modelos de movimentagdo e evaporacdo de goticulas, as interacdes entre elas, o acoplamento

interféasico e, a dispersao turbulenta, como também a modulagao de turbuléncia.

4.1 EQUACOES DE CONSERVACAO DA FASE GASOSA

Os principais processos envolvidos em um escoamento reativo correspondem a dindmica da
mistura, as reagdes quimicas e a transferéncia de calor através dessa mistura num dominio de
interesse. Apesar de esses processos serem acoplados entre si, ¢ comum desacopla-los para a
sua modelagem. A dindmica de uma mistura é bem representada por um conjunto de equagdes
conservativas: de massa, de quantidade de movimento linear e das espécies quimicas (para a
maior parte dos escoamentos encontrados em aplicacdoes priticas de engenharia). A
modelagem da transferéncia de calor € feita através da equagdo de conservagdo da energia em

conjunto com as equacdes anteriores, para escoamentos em que a transferéncia de calor por
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radiacdo € desconsiderada, como € o caso deste trabalho. As rea¢des quimicas sao modeladas
com um conjunto de equagdes que representam um mecanismo cinético quimico. Por motivo
de simplificagdo do procedimento de cdlculo, o mecanismo cinético pode ser limitado a uma
Unica reagdo global, como foi feito neste trabalho.

A seguir sao apresentadas as equagdes de conservacdo. A equacdo relacionada a reagdo
quimica serd apresentada mais adiante nesse capitulo, juntamente a descricdo dos modelos de
combustdo. As equacdes apresentadas nesta se¢do correspondem as utilizadas em
escoamentos de fluidos Newtonianos com baixo nimero de Mach (Ma < 0,3). Porém, apesar
do baixo Ma do escoamento, o fluido foi modelado com massa especifica varidvel. Esse tipo
de tratamento € comumente utilizado na modelagem de processos de combustdo em que a
variagdo da massa especifica é originada apenas por reagdes quimicas, nao ocorrendo assim,
por variacdes de pressao como acontece em escoamentos de alta velocidade (Ma > 0,3).

As equacdes de conservagdo foram baseadas no sistema de coordenadas cartesiano
tridimensional. Para simplificar a representacdo, essas equagdes sdo apresentadas na notagdo
indicial. As equacdes que descrevem o comportamento de um spray serdo apresentadas

posteriormente.

A equacdo de conservacao de massa pode ser descrita por:

dp  Opu;

= 1
ot + axi O, ()

onde, p corresponde a massa especifica, ¢ ao tempo, u; a velocidade do fluido na direcdo i, x; a
coordenada espacial na direcdo i. O primeiro termo do lado esquerdo desta equacgdo
corresponde a taxa de variagdo temporal e o segundo termo ao fluxo liquido devido ao

transporte advectivo de massa. As equacdes de quantidade de movimento correspondem as

equagdes de Navier-Stokes que s@o descritas como:
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dpu;  0pu;u, dp 0 2 ouy _
ot * ox; dx; +a_xj[2“5ij —§5ij (Ma—xk)] +09i =123 2)
em que,
g = 1 aui n Bu] X
YT 2\ox " ox) 3)

onde, p corresponde a pressdo, §;; ao operador delta de Kronecker, u a viscosidade molecular
do fluido, S; ao tensor deformacdo, e g; a aceleracdo da gravidade na direcdo i.
Semelhantemente a equacdo da conservacdo da massa, os termos do lado esquerdo
correspondem, respectivamente, a taxa de variacdo temporal e ao fluxo liquido devido ao
transporte advectivo de quantidade de movimento. Do lado direito encontram-se da esquerda
para direita os fluxos de momentum devido: a diferengca de pressdo estdtica, a viscosidade
molecular e a dilatacio do volume fluido. O ultimo termo do lado direito corresponde a
producdo de momentum devido ao empuxo.

Para descrever o processo de mistura é necessdria a realizagdo do transporte das espécies
quimicas.

O transporte das espécies quimicas € representado neste trabalho com o transporte de suas

respectivas fracdes madssicas, representados pela varidvel Y;, onde o indice k refere-se a

espécie k. A equacao de transporte em questdo é dada por:

+ =
ot ax] axj

pDk_>+wk1 k=11"-rK (4)
ax]'

onde, Dy € o coeficiente de difusao massica da espécie k, wy € a taxa volumétrica de geracgao,

ou consumo, da espécie quimica k e K é o nimero total de espécies quimicas na reacdo. O
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termo fonte da eq.(4) é o responsdavel pela representacio do consumo de reagentes e
surgimento de produtos de reacdo de um processo de combustdo. Os demais termos desta
equagdo sdo a taxa de variac@o temporal, fluxo liquido devido ao transporte advectivo e fluxo
liquido devido ao transporte molecular difusivo da massa da espécie k.

A equacdo da energia € representada aqui pela equacdo da entalpia absoluta especifica da
mistura (4). Nas condi¢des de simulagdo do presente trabalho, os efeitos relacionados a
escoamentos de alta velocidade (compressibilidade) sdo desprezados, como também, os

efeitos de dissipacdo viscosa de energia e radiacdo. Assim, esta equagdo € escrita como:

dph  dphu; Jd |u oh 1 1 Yy
ST T v e R g L ©)
Xj .X'j Op Xj Ck Op .X'j
onde & é dada por:
K
h= Y, ©)
k=1
onde, /; corresponde a entalpia absoluta especifica da espécie k, que pode ser escrita como:
T
By = hQ + ] ¢, dT, @)
To

0 . ~ z - N
em que, /. corresponde a entalpia de formagdo da espécie k, calculada a temperatura T € ¢«
representa o calor especifico sensivel a pressdo constante da espécie k, Scx € o nimero de
Schmidt associado a espécie k que corresponde a razdo entre as taxas de quantidade de

movimento e massa transportados por difusdo, dado por:
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Scy, =ka, ®)

N

on corresponde a razdo entre as taxas de quantidade de movimento e energia térmica

transportados, nimero de Prandtl, dado por:

op = —. (9)

Nesta equagdo, c, representa o calor especifico sensivel a pressdo constante da misturae A € a

condutividade térmica da mistura. Considerando o nimero de Lewis para a espécie quimica &,

(Lex),

L A
ex = ’
“ pCpDk

(10)

e um unico coeficiente de difusdo méssica para todas as espécies quimicas ( Dy = D para k =
I, ..., N, onde N € o niimero de espécies na mistura) a equacdo da entalpia absoluta pode ser

reescrita como:

dph Odphu; d oh 1 ay,
L+ pmy _ O |k o #(_— ) k_k_ (11)
at 0x; 0x;j |op 0x; Le 0x;
Admitindo-se o Le com valor unitrio a equacdo em questao é simplificada para:
dph Jdphu; d oh
R e | (12)
ot axj ax] Op axj
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onde, os termos desta equacdo, da esquerda para direita, sdo a taxa de variagdo temporal,
fluxo liquido devido ao transporte advectivo e fluxo liquido devido ao transporte molecular
difusivo da entalpia especifica da mistura. Observando esta equacdo, nota-se que a entalpia

absoluta é um escalar conservativo.

4.2 MODELO DE TURBULENCIA

O modelo de turbuléncia utilizado no desenvolvimento deste estudo foi o k-¢ Padrdo. A opg¢édo
por este modelo baseou-se nos critérios:

— Modelo consolidado,

— Baixo custo de processamento computacional, e

— Robustez.
O critério de baixo custo de processamento computacional foi enfatizado, pois no
desenvolvimento deste estudo maior atencao foi dada aos processos envolvidos no transporte
do spray, que aumentam a demanda por processamento computacional. Para a modelagem dos
processos envolvidos na dindmica do spray foi necesséria a selecio de um modelo robusto o
suficiente para suportar os efeitos do acoplamento entre as duas fases. Assim, um modelo
computacional robusto, bem validado e com baixo custo de processamento permite melhores
condig¢des para se estudar os fendmenos envolvidos no transporte de spray.
O modelo k-¢ Padrdo baseia-se na média temporal das equagdes envolvidas na modelagem do
escoamento de interesse. Para escoamentos com massa especifica constante esta média
temporal € feita utilizando-se a decomposi¢do de Reynolds. Na decomposi¢c@o de Reynolds as
varidveis instantaneas sdo decompostas na soma de seu valor médio e sua flutuacdo turbulenta

conforme mostra a Eq. (13), para a varidvel y.

Y=+, (13)
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onde, 1 corresponde ao valor médio de w, e Y’ a sua flutuacio turbulenta. Apés esta
decomposicdo, é feita a média temporal das equacdes governantes do escoamento reativo
(Egs. (1), (2), (4), e (12)) obtendo-se assim as equagdes médias baseadas na decomposicao de
Reynolds, ou RANS. Entretanto, como discutido por Versteeg e Malalasekera (2007) e Jones
e Whitelaw (1982) a utilizacdo desta forma de decomposi¢cdo em escoamentos turbulentos
com massa especifica varidvel acarreta no aparecimento de termos relacionados a flutuacdo de
massa especifica nas equacdes. Para evitar esse problema € sugerida a utilizacdo da

decomposic¢do de Favre que € dada por:

Y=9+ w"=%” +y", (14)

(15)

<=
Il
I |:§|

Tendo em vista o objetivo deste trabalho em realizar simulagdes de chamas de spray, a
decomposicdo de Favre foi utilizada para deduzir as equacdes das propriedades médias do
escoamento. Ao aplicar esta decomposi¢do ponderada pela densidade nas equagdes
instantaneas que governam o escoamento reativo, e posteriormente fazendo a média temporal,

chega-se a:

dp  0pt,
% , optL
ot axi

=0, (16)
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__9» 5g: 17
at " ox; o, ox; Thgi a7
opY  0pYy, 9 e\ | ~

2 (o, %) 4z 18
ot Ty, tan \PPRax ) T Ok (1%

dph 0phil 0 oh
L i (“t ) (19)

ot axj axj Ot axj

onde, T,; corresponde ao tensor das tensdes viscosas do escoamento médio, pu,"w," € o
tensor das tensdes turbulentas, ou o tensor de Reynolds e, g, € o nimero de Prandtl turbulento
que, neste trabalho, tem o valor de 0,85. O tensor das tensdes viscosas do escoamento médio

pode ser dado por:

. 2 Ol
Ty = 2[1511—551']- (Ha—xk> (20)

Os modelos de turbuléncia baseados na abordagem RANS tém por fun¢cao a modelagem do
tensor de Reynolds. O modelo k-¢ Padrao assume que ha uma analogia entre esse tensor € o

tensor das tensdes viscosas do escoamento médio. Esta analogia ¢ dada pela hipétese de

Boussinesq que define o tensor de Reynolds como:
e = 2_
—pu,"w," = 2u,S,, — §pk5l- (21)

onde, u; € a viscosidade turbulenta e k € a energia cinética turbulenta dada por:
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1,
k = 3 (u"u") . (22)

Pope (2000) destaca que o modelo k-¢ Padrdo consiste na modelagem da viscosidade

turbulenta da seguinte forma:
He=PCu—, (23)

onde, Cu é uma constante de ajuste deste modelo de turbuléncia, com o valor de 0,09, e ¢ € a
taxa de dissipacao de energia cinética turbulenta. O modelo k-¢ Padrio focaliza-se nos
mecanismos que afetam a energia cinética turbulenta do escoamento (Versteeg e
Malalasekera, 2007). Nesse sentido esse modelo propde o cédlculo do transporte da energia

cinética turbulenta (k) e de sua taxa de dissipacao (¢).

opk  dpki 9 (u, ok .

2= S [ S 5 -5 24
ot "o, Toax\aeon) T 2HeSy * Sy = PE, @4
dpe O0petl, 0 [u; 0¢ £ — g?

bt -y (== z O )
at ax] + ax] O_g ax] + C1€ k Zl'l'tSl] Sl] ngp k ) ( 5)

onde, oy, g., C;,, C2, sdo constantes de ajustes que neste modelo de turbuléncia t€ém os valores
de 1,00, 1,30, 1,44 e 1,92, respectivamente. Na Eq. (24) os termos partindo da esquerda
correspondem: a taxa de variagdo temporal, ao fluxo liquido devido ao transporte advectivo,
ao fluxo liquido devido ao transporte molecular difusivo, a taxa de producdo e a taxa de
dissipacdo da energia cinética turbulenta. Os termos da Eq.(25) sdo anédlogos aos da Eq. (24),

porém aplicados a ¢.
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4.3 MODELO DE COMBUSTAO

As reacdes de combustao sao fortemente acopladas com os demais processos envolvidos em
um escoamento reativo. Como resultado direto dessas reacdes encontram-se a geragdo de
calor no escoamento e a alteragcdo na composi¢do quimica da mistura. A implicagdo deste
resultado nas equagdes governantes do escoamento se resume a inclusao de termos fontes nas
equagdes de conservagdo de energia e de espécies quimicas, como também, na alteragao de
propriedades termodinamicas e de transporte do fluido.

Para escoamentos turbulentos que realizam algum processo de média ou filtragem surge a
problemética discutida por Jones e Whitelaw (1982). Esses autores ressaltam a importincia da
modelagem das flutuagdes turbulentas para a determinacdo dos termos fontes das equacoes de
conservagao das espécies quimicas para casos de escoamentos com reagdes quimicas. Uma
das formas para se solucionar esta problematica é com a definicdo da fracdo de mistura. A
utilidade da fracdo de mistura € a de que ela pode ser usada para gerar uma equacdo de
conservacgao de espécies quimicas sem termos fonte (Turns, 2000).

A defini¢do da fracdo de mistura originalmente foi feita para casos onde apenas uma unica
reacdo global, estequiométrica e infinitamente rapida fosse considerada. A Eq. (26) apresenta

uma equacao global genérica para a defini¢ao da fracao de mistura.

1kg de combustivel + s kg de oxidante — (1 + s)kg de produtos . (26)

Admitindo que a equacdo de reagdo global genérica ocorra em quantidades estequiométricas
das espécies envolvidas, a razao estequiométrica de oxidante/combustivel em massa é dada

por 5. Nesse caso, tem-se que a taxa de consumo de combustivel (wy) em relagdo a taxa de

consumo de oxidante (w,,) pode ser dada por:
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wp = ;d)ox . 27)

Baseando-se na Eq. (4), pode-se escrever as equagdes das fragdes madssicas para o

combustivel e para o oxidante como:

dapYr  0pYru; d oYs )
T + axj =+ a—xj ,DDf @ + wr, (28)
ap Yox ap Yoxuj 0 d Yox
=+—\pDox —=—— Dox - 2
ot T ax, o \PPor Gy, )T Wex 3)
Definindo a varidvel ¢ como:
¢ = sYr — Yox, (30)

e admitindo que os coeficientes de difusdo mdssica para o combustivel e para o oxidante sdao

iguais (pDy = pD,, = pD =I',). Ao de subtrair a Eq. (29) da Eq. (28), chega-se a equacdo:

0 dpou; 0 d
pe | 2PPY _ ( "’). (31)

ot ' dx ax;\'? ox;

Turns (2000) define ¢ como um escalar conservativo, pois sua equacdo de transporte nao

possui termo fonte. Ao normalizar esse escalar obtem-se entdo a fracdo de mistura:
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P =P (sYy = You) — (5% — Yox)o

f - )
P1— Po (SYf - Yox)1 - (SYf - Yox)o

(32)

onde, o subscrito (.); refere-se a um ponto do escoamento onde a fracdo madssica de
combustivel é maxima e o subscrito (.)p € associado a um ponto onde a presencga de oxidante é
maxima. Desse modo, partindo-se da Eq. (31) a equagdo de transporte para a fracdo de

mistura pode ser dada por:

apf+apfuj=+a< af). (33)

ot T Tom ~ Tax\Uax

Ao se fazer a sua média temporal, com a utilizagdo da decomposicdo de Favre para a

modelagem de escoamentos turbulentos, chega-se em:

E+aﬁf’@_+a( af)_ (34)

ot = dx;  ax;\ T ox;

4.3.1 MODELO FOLHA DE CHAMA

Versteeg e Malalasekera (2007) consideram que, em estudos cujo interesse se restringe a
compreensdo global do processo de combustio e a concentracdo final das espécies quimicas
predominantes, a simplificagdo por uma tunica reacao global pode ser aplicada. Tendo em
vista os objetivos deste trabalho e os tipos dados experimentais utilizados como base de
comparacdo para os resultados das simulagdes, foi feita a opcdo por se implementar neste
trabalho um modelo simplificado de uma tnica reagao global, o modelo de folha de chama

(Turns, 2000).
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O modelo de folha de chama considera que a reacdo global da oxidacdo do combustivel de
interesse € infinitamente rdpida e ocorre em proporcao estequiométrica. Assim sendo, para a
determinacdo das caracteristicas desse modelo é necessaria a definicdo da equacdo de reacao
global do combustivel de interesse. Para ilustrar a formulagao e os resultados fornecidos pelo
modelo de folha de chama € apresentada a reagdo de combustdo estequiométrica do etanol,

combustivel de principal interesse neste trabalho.

C,HsOH + 3,0000, + 3,76N,) — 2,00C0, + 3,00H,0 + 11,28N, . (35)

onde, os coeficientes que multiplicam as férmulas quimicas correspondem, respectivamente,
ao seu numero de moles na reacdo. Para a determinacdo da razdo estequiométrica de
oxidante/combustivel em massa (s), utilizada na Eq. (26) é necessdrio o conhecimento da
massa molar do etanol (CoHsOH) e do oxigénio (O,) que sdo dadas respectivamente por 46,0

kg/kmol e 32,0 kg/kmol. Desse modo, s pode ser dada por:

no,Mwg, 3,00 x 32,0
s = = =
nCZHSOHMWC2H50H 1,00 X 4’6,0

2,09, (36)

onde, n; € o nimero de moles da espécie k e Mw; é a massa molar da espécie k.

O modelo de folha de chama assume que as reagdes quimicas somente ocorrem quando a
mistura € estequiométrica, assim quando esta proporcao € atingida no escoamento, nao ha a
presenca simultanea de combustivel e de oxidante. Além disso, quando a fragdo de mistura é
maior que o seu valor na propor¢ao estequiométrica a mistura contém apenas combustivel e
produtos. Reciprocamente, quando a fragdo de mistura € menor que seu valor estequiométrico
ha, apenas, oxidante e produtos. De acordo com esta defini¢do a equagdo (32) pode ser

reescrita da seguinte forma:
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_ (SY} B Yox) - (_Yox)o _ SYf — Yox + Yoxo

= (37)
(SYf)l - (_Yox)o SY]‘1 + Yoxo

A fracao de mistura estequiométrica, fy;, € definida por:

Yoxo

st =%—Fv—-
st sYp, + Yox,

(38)

Para a regido de fracdo de mistura menor que seu valor estequiométrico tem-se:

_ —Yor + Yoxo

= v 39
sz1 + Yox, (39)

e onde a fracdo de mistura € maior que o seu valor na propor¢ao estequiométrica:

B sYy + Yoxo

= — 40
sz1 + Yox, (40)

N

Com a substituicdo dos valores relacionados a reacdo de interesse, pode ser montada uma
tabela que relaciona a fracdo mdssica das espécies envolvidas na reagdo com a fracdo de
mistura. No presente trabalho, as goticulas, quando evaporam, injetam combustivel nos
volumes de controle que percorrem e a combustdo ocorre somente na fase gasosa. Nesse
sentido a maior fracdo massica que pode aparecer em uma célula € a de valor unitario. No

combustor estudado a entrada de ar auxiliar € composta de ar puro, assim Yoy, = 0,233.
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Portanto, com os valores apresentados para a reagao global estequiométrica de etanol, podem-

se obter as curvas mostradas na Figura 14:

1,2
T4
s 08 L e
g 0,6 - \'\,\. .................... YC2H50H
s SeoL e YO2
© ~. .
5 04 - =l - - N2
...... \'s __Ypr
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0,2 —K ........ "“\\\§ \.\ -
O W U U U U 1 T T sl\-\sﬂ
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Fragdo de mistura

Figura 14: Fragc@o maéssica das espécies em fun¢do da fracdo de mistura.

A temperatura da mistura se relaciona através da entalpia absoluta da seguinte forma:

T h— Tl Ye(h) — cpiTo)]
Xk Yecpk

) 41)
onde, T € a temperatura da mistura e ¢, € o calor especifico sensivel da espécie k. No caso de
uma reacao adiabdtica, a temperatura se comporta em relagdo a fragdo de mistura conforme a
curva apresentada na

Figura 15.

Ao normalizar-se a Eq. (12) com os valores maximos e minimos da entalpia total do

escoamento, chega—se em:



h*

th._'hanO.
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h—nh
ar,0 (42)

Substituindo esta entalpia normalizada na Eq. (12) chega-se que a equagdo de transporte

resultante é semelhante a equacdo de transporte da fracdo de mistura e assim, escreve-se a

relacdo:

Temperatura [K]

(43)

2500 ~
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0 0,1 0,2 0,3 0,4 0,5 0,6 0,7 0,8 0,9 1
Fracdo de mistura

Figura 15: Temperatura da mistura em func¢éo da fracdo de mistura.

Nesse sentido a massa especifica pode ser escrita em funcdo da temperatura. A massa

especifica da mistura pode ser obtida através da equacao dos gases perfeitos, a qual € escrita

como:

p=

I?u71}5k2A4£;k

P
Y, ' (44)
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onde, p € a pressdo, R, € constante universal dos gases perfeitos.

1,2 -

0,8 -I
0,6 -

0,4 -

Massa especifica da mistura [kg/m3]

0 T T T T T T T T T 1
o o1 02 03 04 05 06 07 08 09 1
Fragdo de Mistura

Figura 16: Massa especifica da mistura em funcdo da fracdo de mistura.

Portanto, no modelo de folha de chama, apenas com o transporte da fracdo de mistura, é
definida a composicdo da mistura, como também ¢é feita a representacdo da reacdo de
combustdo, que determina a temperatura e a massa especifica da fase gasosa. Entretanto, na
formulacdo deste modelo, a reacdo € considerada adiabdtica, o que ndo permite a
representacdo do fendmeno de resfriamento evaporativo do spray. Deste modo, para que o
resfriamento evaporativo pudesse ser representado foi feita uma adaptacdo no modelo folha
de chama para considerar a redu¢do de entalpia sensivel do escoamento causada pela
evaporacao das goticulas.

A adaptacdo do modelo de folha de chama original foi feita com a considera¢do que a
temperatura e massa especifica da mistura gasosa seriam dependentes da fracdo de mistura e
da entalpia. Com a representacdo do resfriamento evaporativo a aproximacao apresentada na
equacgdo (43) foi invalidada, pois tanto a fracdo de mistura e a entalpia deixaram de serem
escalares conservados. Para a modelagem do spray, a fase dispersante foi acoplada a fase

liquida através da adi¢do de termos fonte em suas equagdes de transporte (item 4.4.4), o que
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tornou a fracdo de mistura e a entalpia escalares ndao conservados. Nesta adaptacdo as fracoes
madssicas das espécies envolvidas na reagdo continuaram a ser dependentes apenas da fracao
de mistura, da mesma forma que no modelo original. Nesse sentido, ndo houve alteracao da
reacdo quimica devido ao resfriamento evaporativo.

Com a adaptacdo proposta, os valores de temperatura e massa especifica da fase dispersante
foram definidos entre duas condi¢des limitantes do escoamento, a condi¢ao adiabdtica e a em
que um maximo de entalpia sensivel € retirado do escoamento. Para a defini¢do da condi¢ao
limitante ndo adiabdtica foi feita a hipdtese de que toda a massa de combustivel presente na
reacdo foi proveniente da evaporacdo da fase liquida. Tendo em vista que a reacdo de
combustdo € infinitamente rdpida e ocorre quando a fracdo de mistura atinge seu valor
estequiométrico no modelo de folha de chama, a condicdo limitante ndo adiabdtica foi
empregada para este valor de fracdo de mistura. Na adaptacdo proposta a reacdo quimica nao
foi alterada em relagdo ao caso adiabético, assim a temperatura pode ser calculada através da

equacdo (41). Entretanto, nesse caso a entalpia absoluta da mistura foi calculada segundo a

equacao (45).
K T T,
h= ) he= Yo (b + hyg) + j c,dT — j ¢,dT )], (45)
k=1 Tref Tref

em que, Yz corresponde a fragdo massica de combustivel presente na mistura em propor¢ao
estequiométrica, hy corresponde a entalpia de formacao do liquido e Ay, corresponde a entalpia
especifica latente de vaporizacdo do combustivel. Na equagdo (45) foi considerado que,
quando a fracdo de mistura atingiu seu valor estequiométrico, toda a massa de combustivel
presente na reacdo foi proveniente da evaporacdo de uma massa de combustivel liquido a 298

K, temperatura em que as goticulas foram injetadas no presente trabalho.
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Ao considerar que as maiores taxas de evaporacdo ocorrem nas regides onde a diferenca de
temperatura entre as fases € maior, na adaptacdo proposta os efeitos do resfriamento
evaporativo sobre a chama nas regides em que a fase gasosa € composta apenas por
combustivel ou oxidante foram ignorados. Assim, nos valores extremos da fracdo de mistura
os valores da temperatura foram os mesmos para o caso adiabatico.

Com a definicdo desses trés valores para a temperatura os valores intermedidrios de
temperatura em funcdo da fracdo de mistura para o caso limitante ndo adiabdtico foram
obtidos através de interpolacdes lineares desses valores. Dessa forma, foi possivel definir as
curvas de temperatura da mistura para a reagdo adiabdtica e para a ndo adiabatica, as quais sao

apresentadas na Figura 17.
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= == N3o adiabatica

Temperatura [K]

Figura 17: Temperatura da mistura em func¢do da fracdo de mistura para a reag@o adiabdtica e a nao
adiabdtica.
Nesse modelo de folha de chama adaptado, os valores da temperatura e massa especifica em
condicdes intermedidrias as curvas limitantes foram aproximados por interpolacdes lineares
entre os valores dessas grandezas, em funcdo da entalpia absoluta normalizada e da fracao de
mistura. A entalpia absoluta foi normalizada entre um valor maximo, definido na condi¢@o

adiabdtica, e um valor minimo, definido na condicdo ndo adiabética, para cada valor de fracdao
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de mistura. Com esta adaptacdo foi possivel contabilizar os efeitos do resfriamento

evaporativo na modelagem do spray com o modelo de combustao de folha de chama.

4.3.2 TRATAMENTO ESTATISTICO DE REACOES QUIMICAS TURBULENTAS

Quando o processo de combustdo se encontra no regime turbulento, deve-se ter cuidado com a
representacao dos efeitos da turbuléncia na modelagem das reagdes quimicas. Como discutido
na secdo 2.2 ha vdrias formas de se modelar a turbuléncia, porém € necessdrio que a
modelagem da combustdo esteja em concordancia com as caracteristicas do modelo de
turbuléncia adotado.

As reacOes quimicas sdo dependentes das quantidades instantineas das concentracdes das
espécies quimicas transportadas no escoamento, as quais sdo representadas nesse trabalho
pela fracdo de mistura. Entretanto, neste trabalho foi selecionado um modelo de turbuléncia
que considera, apenas, os valores das médias temporais das quantidades fisicas transportadas
no escoamento. Logo, ndo ha concentragdes instantaneas de fragdo de mistura disponiveis no
calculo do processo de combustio, apenas seus valores médios no dominio. Essa restricdo
imposta pelo modelo de turbuléncia selecionado impede que a formulagdo apresentada no
item 4.3.1 seja usada, pois ela é baseada nos valores instantineos da fracdo de mistura.
Portanto, deve ser feito algum tratamento estatistico sobre essa formulacdo, baseada em
médias temporais e em fun¢do da fracdo de mistura, para representar a combustao em regime
turbulento.

Uma forma de se calcular este tratamento estatistico € com o uso de funcdes de densidade de
probabilidade (PDF’s). Com o uso de uma fun¢do PDF de uma varidvel y, a média de

qualquer propriedade g(y) que dependa desta varidvel pode ser feita como (Kuo, 1986):

7= j d@PE)dY, (46)
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onde P(y) é a PDF da varidvel y. Para modelos em que € utilizada a média de Favre para as
quantidades fisicas transportadas, é apresentado em Jones e Whitelaw (1982) que o célculo

dessa média pode ser feito como:

j= j d@WPE)dY, 47)

onde, P(1) se relaciona com a PDF da média temporal da propriedade y através da

expressdo:

P(y) = % P@) . (48)

As formas das fungdes de densidade de probabilidade variam para diversos tipos de
escoamento e podem ser calculadas através de diferentes métodos. Dentre esses métodos
destacam-se os métodos das PDF’s presumidas, como, por exemplo, a funcio do tipo } e a
funcdo Gaussiana limitada, e, também, o método das PDF’s transportadas.

O método das PDF’s transportadas é mais elaborado que os das PDF’s presumidas, em que
equagdes de transporte sdo resolvidas para a determinacdo das PDF’s do escoamento.
Entretanto, apesar de ser mais exato, o método das PDF’s transportadas exige um custo de
processamento elevado (Versteeg e Malalasekera, 2007). Por outro lado, os métodos das
funcdes de densidade de probabilidade dos tipos B e Gaussiana limitada se apresentam como
alternativas de baixo custo de processamento para a modelagem de processos de combustdo
turbulenta.

As fungdes do tipo PDF presumida permitem aproximacdes razodveis para a estimativa de

temperatura e das espécies de maior concentracao no escoamento. Jones ¢ Whitelaw (1982)
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ao revisarem algumas dessas funcdes presumidas observam que a fung¢do beta produziu os
resultados com maior exatiddo, juntamente com a funcdo Gaussiana limitada. A B-PDF ¢é
considerada por Versteeg e Malalasekera (2007) como a mais utilizada atualmente por
programadores e por cédigos comerciais de CFD (Computational Fluid Dynamics). Sua
facilidade de implementagao foi uma das principais razdes para ela ser utilizada no c6digo
computacional desenvolvido neste trabalho. A equacdo (49) ilustra a expressdo utilizada para

o célculo da fun¢do B-PDF para a fracao de mistura (Chen et al., 1994).

FA-PPFT = PP )
fo fera—prpt r@re

P(y) = (49)

onde, I'(1) é a fungdo gama, a defini¢do desta fun¢do pode ser encontrada em Pope (2000),

enquanto que:

[f(lu f)

(50)

=(1_f)a. (51)

A variavel f'v'z corresponde a média de Favre da variancia da fracdo de mistura. Segundo
Janicka e Kollmann (1979) e Jones e Whitelaw (1982) esta propriedade pode ser transportada

através da seguinte equacao:

05F2  O5f o [ df" af\° e
pf + pf ]_+_<&L>+Cg‘ut<%> _C E na

ot dx; 0x;\o; Ox; Tk
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(52)

C, e C, sdo parametros de ajuste da equagdo e tém, neste trabalho presente, os valores de 2,0 e
2,8, respectivamente, os quais foram os mesmos valores de Jones e Whitelaw (1982) e Fluent
(2006), respectivamente. No presente trabalho, essa equagdo de transporte da varidncia da
fracdo de mistura, comumente utilizada para simulagdo de escoamentos monofésicos, foi
adaptada para contabilizar os efeitos do escoamento bifdsico, o que serd apresentado na secao
4.4.4. A op¢ao em usar essa equacao foi feita por ter apresentado bons resultados para casos
semelhantes em estudos apresentados na literatura como, por exemplo: Hollman e Gutheil
(1996), Hollman e Gutheil (1998), Diiwel et al. (2007), Chrigui et al. (2010a) e Chrigui et al.
(2010b).

Até o momento foi apresentada a forma de se fazer a média de quantidades fisicas
dependentes de uma unica varidvel. Essa abordagem se aplica para modelagens de chamas
monofasicas gasosas, sendo a varidvel independente a fragdo de mistura. No entanto, como
mencionado no item 4.3.1, o modelo de spray utilizado neste trabalho considerou a
representacdo do fendmeno de resfriamento evaporativo causado pela evaporacdo das
goticulas. Assim, a temperatura e a massa especifica da fase gasosa passaram a depender ndo
s6 da fracdo de mistura, mas também da entalpia transportada no escoamento. Nesse sentido a
funcdo de densidade de probabilidade teve que ser redefinida para considerar este
comportamento. A PDF que descreve a média de uma quantidade dependente de mais de uma

variavel independente € escrita como:

i- | ) | b 0)PCp, )y, (53)
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onde, ¥ é uma varidvel genérica. Nessa expressdo, P(,9) é a funcdo PDF dependente de
duas varidveis, que pode ser chamada de joint PDF de Y e 9. Especificamente, no modelo
desenvolvido neste trabalho foi utilizada uma funcao joint PDF para a fracdo de mistura e
entalpia para considerar o resfriamento evaporativo. Para simplificar os calculos dessa fungao,
foi admitido que a fracdo de mistura e a entalpia sdo varidveis estatisticamente independentes.
Com esta hipétese a joint PDF foi aproximada pela PDF condicional para a entalpia, que pode

ser escrita como:

P(f,h) = P(flh)- P(h) = P(f)-P(h), (54)

onde, P(f) foi aproximada pela B-PDF dada pela equacio (49) e P(h) foi aproximada por

uma fun¢do de delta de Dirac, dada por:

P(h) = 6(h—h). (55)

Para tornar o cdlculo das PDF’s mais rdpido neste trabalho foi feita a pré-integracdo dessas
funcOes das duas condi¢des limitantes definidas no item 4.3.1 para a consideracio do
resfriamento evaporativo.
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Figura 18: B-PDF para a condi¢éo adiabatica. Figura 19: B-PDF para a condicéo nio adiabatica
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A Figura 18 apresenta a PDF pré-integrada para a condi¢@o limitante adiabética e a Figura 19
apresenta esta funcdo para a condicdo limitante ndo adiabética. Para a construcdo dessas
curvas foi necessdria a definicdo da variancia da fragcdo de mistura normalizada, que varia

entre os valores 0,0 e 0,25, e pode ser escrita como:

7

" [F(1-1)] (

Semelhantemente ao realizado para o modelo de folha de chama, os valores da temperatura e
da massa especifica da fase gasosa em condi¢des intermedidrias foram aproximados por

interpolacdes lineares baseadas nos valores dessas grandezas nas curvas limitantes.

4.4 MODELAGEM DO SPRAY

Masri e Gounder (2010) em seu experimento buscaram reproduzir chamas em sprays diluidos,
como € mencionado no capitulo 3. Ao analisar os dados experimentais desses autores, 0s
quais foram utilizados neste trabalho, pode-se obter um valor menor que 5,0x10™ para a
fracdo volumétrica da fase liquida (ap) ainda nas proximidades do injetor. Segundo a
classificacdo feita em Chrigui (2005) essa fracdo volumétrica classifica o spray como diluido.
Nesta classificagdo com a definicdo do numero de Stokes (S?), juntamente com a fragcdo
volumétrica de liquido no spray, é possivel estimar a influéncia da presenca das particulas na
turbuléncia da fase gasosa. O nimero de Stokes corresponde a razdo entre a escala de tempo
de relaxacdo das particulas (z,) e a escala de tempo integral da turbuléncia da fase gasosa (7}),

o qual € apresentado pela eq. (57).
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Ip
St=7 (57)
onde,
-1
18u CpRe
7, =(—o %) (58)
pdi 24

em que, d, € o didmetro de uma goticula, p; € a massa especifica da fase liquida, Cp € o
coeficiente de arrasto (dado pela eq.(63)) e Re, corresponde ao nimero de Reynolds de

escorregamento, o qual € escrito como:

_ pdp [t — |
M )

Re, (59)

onde, U é o vetor da velocidade instantinea da fase gasosa e u_p> é o vetor de velocidade
instantanea da goticula.

A escala de tempo de relaxacdo da particula corresponde ao intervalo de tempo em que uma
goticula com dimensdes representativas do spray, no caso 20 um segundo as medicdes
experimentais, leva para que o seu escorregamento se anule e assim ela passe a ter as mesmas
velocidades do escoamento que a circunda. A classificacdo feita por Chrigui (2005) baseia-se
no tipo de acoplamento que ocorre entre as duas fases, os quais podem ser: em um Unico
sentido (a fase dispersa ndo interfere na fase continua), em dois sentidos (a fase dispersa
interfere na fase continua) e em quatro sentidos (além do acoplamento em dois sentidos h4,
também, a interacdo entre goticulas). A Figura 20 apresenta esta classificacdo na forma de um

diagrama.
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Com os dados experimentais provenientes de Masri e Gounder (2010) foi determinado que o
numero de Stokes integral de toda a chama foi de aproximadamente 0,20. Para a determinagao
desse valor a escala de tempo integral da turbuléncia 7; foi definida a partir da mesma
aproximacao utilizada para a determina¢dao do comprimento de mistura de jatos circulares,
conforme apresentado em Versteeg e Malasekera (2007), em que se equivale a 0,75% da
metade do didmetro do jato. De acordo com a classificacdo de Chrigui (2005), as goticulas
devem influenciar a turbuléncia da fase gasosa intensificando a dissipa¢ao. Portanto, tendo em
vista que ha a interferéncia da turbuléncia da fase gasosa pela fase dispersa, foi utilizada a
formulacdo de escoamento separado estocdstico (SSF) para a modelagem do escoamento
bifasico, pois ela considera essa interferéncia. Esta formulacdo baseia-se no modelo de
goticulas discretas (DDM), o qual é descrito no item 2.4.2, juntamente com a descri¢do do

SSF.
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Figura 20: Classificacio dos tipos de suspensdo. Adaptado de Chrigui (2005).
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4.4.1 MODELAGEM DO DESLOCAMENTO DE GOTICULAS

Na formulacdo SSF as goticulas sdo aproximadas por entidades discretas que caminham
através do escoamento da fase dispersante através de equacdes Lagrangeanas. A posi¢do de

uma goticula baseada nesta formulacdo pode ser encontrada com a integracdo da seguinte

relacdo:
dx,
P _ u—p>,
dt (60)

onde, X, corresponde ao vetor deslocamento da goticula, ¢ é o tempo. A sua velocidade é
obtida através da integracdo da equacdo da aceleracdo da goticula. Esta equacdo provém da
consideracdo de equilibrio dindmico de uma particula. Uma forma convencional de se obter
esta equacdo € considerando-se que a forca resultante € a soma da forca de arrasto

aerodinamica e a forca causada pelo empuxo. Assim a equacao da aceleracao € escrita:

du, 3Cp(p\,n —nm oy, G =p)
— = Zd—p<E> (4 —w)|u —wu,| + P (61)

onde, g é a aceleracio da gravidade. Com a definicio do numero de Reynolds de

escorregamento a eq. (61) pode ser reescrita como:

du, 18u CpRe g(p; —

= 2
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A formulagdo utilizada para a equacdo da aceleracdo e do coeficiente de arrasto despreza os
efeitos de massa virtual, forcas de sustentacdo provenientes de efeito Magnus e de efeito
Saffman (Sirignano, 2010). Segundo Faeth (1983) esta aproximacgdo € satisfatéria para casos
em que a densidade do liquido € superior a do gés e os gradientes de velocidade sdao baixos.

Neste trabalho, semelhante ao trabalho de Jones et al. (2011), o coeficiente de arrasto foi
calculado com a formulacio proposta por Yuen e Chen (1976) que ajusta a “curva padrdo de
arrasto” de esferas (Abramzon e Sirignano, 1989), para a consideracdo do fendmeno de

evaporacao para goticulas liquidas esféricas.

24 Re, /3
1+ 63)

Cp = { Re, 6
0.44 : Re, = 1000

):O<Ree<1000

4.4.2 MODELAGEM DA EVAPORACAO DE GOTICULAS

A evaporagdo de goticulas representa um fendmeno decisivo na preparagdo da mistura em
dispositivos que utilizam a combustdo de sprays. Entretanto, o problema de evaporacdo de
gotas é um tema multidisciplinar desafiante. Ele pode envolver transferéncia de calor e de
massa, dinamica de fluidos e reacdes quimicas (Sirignano, 2010).
No trabalho presente, para assegurar a descricdo matematica do processo de evaporacao foi
necessaria a ado¢ao de algumas simplificagdes do fendmeno, as quais sao listadas abaixo:

— Foi considerado o modelo de um tnico componente, assim a goticula € composta

apenas por combustivel;
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— As quantidades da fase gasosa foram assumidas como sendo uniformes na superficie
da goticula;

— Foi assumida a condi¢@o de equilibrio de fases na interfase gas/liquido;

— O gds da fase gasosa nao € solivel na fase liquida;

— As reacgdes quimicas e a transferéncia de calor por radiagdo foram negligenciadas.
De forma geral, pode-se considerar que a modelagem da evaporagcdo de goticulas baseia-se
em trés aspectos principais: a evolucdo da evaporacdo conforme a goticula se desloca no
escoamento, o comportamento da fase gasosa que a circunda, a interface gas/liquido e a
dinamica do liquido que a compde. O comportamento da fase gasosa que circunda a goticula é
fornecido pelo cdlculo da fase gasosa, porém os demais aspectos sdao apresentados
detalhadamente neste topico.
As aproximagdes da maneira como a evaporagao das goticulas evoluiu dentro de um spray sao
classificadas em dois grandes grupos segundo Faeth (1983). O primeiro deles corresponde a
aproximacao por aquecimento transiente (transient heat-up model), a qual considera que a
temperatura da goticula se altera conforme ela caminha no escoamento. Neste caso, a taxa de
transferéncia de massa € determinada pela diferenca de concentracio de vapor de combustivel
entre a superficie da goticula e os seus arredores. Faeth (1983) considera que esta
aproximacao representa corretamente o comportamento de uma goticula imersa em um spray,
a qual ndo tem temperatura de bulbo umido fixa. Segundo este autor, isso se deve as
constantes alteracdes das propriedades da fase gasosa em seus arredores. A outra aproximagao
corresponde a de estiagios, em que a goticula se aquece gradualmente até atingir a temperatura
de bulbo umido, que se equivale a temperatura de ebulicdo do liquido a pressdo ambiente.
Enquanto esta temperatura ndo € atingida a goticula ndo evapora. A evaporagdo na
aproximacao por estdgios ocorre pela diferenca de temperatura entre as fases a partir do

momento em que a goticula atinge a temperatura de ebulicdo, pois nessa aproximagao a taxa
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de evaporagdo, no periodo em que a goticula se aquece, € considerada desprezivel. Em ambas
as aproximacoes os efeitos da convecgao forcada sdo contabilizados com relacdes empiricas
obtidas de estudos de gotas isoladas.

Faeth (1983) menciona que apesar de a aproximagdo por estdgios facilitar os cdlculos, a
qualidade de seus resultados € questionavel. Este autor descreve a situacdo de que, nesta
aproximacao as goticulas gastam a maior parte do seu tempo no nucleo frio do spray, onde as
temperaturas do gis s@o relativamente baixas e a concentracdo de combustivel é alta. Nessa
regido a estimativa da taxa de transferéncia de massa pela diferenca de temperaturas, em
comparacao com o modelo de aquecimento transiente, ndo € tao boa.

Neste trabalho uma variacdo da aproximacdo por estdgios € utilizada, a qual considera a
transferéncia de massa no periodo em que a goticula se aquece. Assim sendo, enquanto a
goticula se encontra com temperaturas mais baixas que a sua temperatura de ebulicdo a
pressdo ambiente, o potencial de evaporacdo € dado pela diferenca de concentracdo de vapor
de combustivel. Porém, quando a goticula atinge a temperatura de bulbo imido ela passa a
transferir massa pela diferenca de temperatura entre as fases.

A modelagem do comportamento da interface gds/liquido determina as taxas de transferéncia
de calor e massa para e da goticula. Trés formas principais para esta modelagem podem ser
classificadas. A primeira delas considera as solucdes analiticas de simplificagdes das
equacgdes de transporte de energia e massa para uma goticula estaciondria com o emprego de
correcdes baseadas em dados empiricos para contabilizar os efeitos do movimento relativo
entre as fases. A segunda considera o emprego da teoria de filme, utilizada por Abramzon e
Sirignano (1989) e Apte et al. (2009). A terceira forma é através de equacdes de balanco na
particula. Essa forma € a mesma utilizada pelo programa computacional FLUENT® (Fluent,
2006). O presente trabalho emprega esta formulagdo para a interface géds/liquido, como serd

descrito em detalhes mais adiante.
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Geralmente, a difusividade térmica da fase gasosa € maior que a da fase liquida, o que reflete
num aquecimento mais demorado para a fase liquida do que para a fase gasosa. Muitas vezes,
assim, a condi¢do de regime quase-estitico para a fase gasosa pode ser assumida,
negligenciando as derivadas de tempo para esta fase, porém mantendo-as para a fase liquida.
Esta hip6tese € assumida neste trabalho.
Sirignano (2010) define seis tipos de formulacdes para se modelar a dindmica do liquido.
Organizando-os de forma crescente com sua respectiva complexidade, sao elas:

— Temperatura constante de goticulas;

— Condutividade liquida infinita;

— Agquecimento transitorio esfericamente simétrico de goticula;

— Condutividade efetiva;

— Modelo de vértice de aquecimento de goticula;

— Solugdo das equacdes de Navier-Stokes para o escoamento interno a gota.
A principal diferenca entre essas formulacdes € o tratamento do aquecimento da fase liquida.
Normalmente, este fendmeno € o que controla a taxa de evaporagdo das goticulas,
especialmente quando imersas em gases com elevadas temperaturas, como 0 caso presente.
Algumas dessas formulagdes correlacionam-se entre si, sendo que uma corresponde a outra
em sua respectiva condi¢do limitante.
Na formulacdo de temperatura constante, também conhecida como “lei de d*’ (em que o
quadrado do didmetro da goticula decresce linearmente com o tempo) a temperatura do
liquido permanece constante e igual a temperatura de ebulicao a pressao ambiente. O modelo
de condutividade infinita ja € mais sofisticado, ao considerar a variacdo da temperatura com o
tempo. Entretanto, a distribui¢do de temperaturas no interior da gota é uniforme. A terceira
formulacdo, também chamada de condutividade limite, considera a variagdo da temperatura

espacialmente, porém esta variacdo € esfericamente simétrica.
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Os trés primeiros modelos podem ser diretamente aplicados a situacdo em que ndo ha
movimento relativo entre as fases ou em que uma correlagdo baseada no Re, pode ser aplicada
para levar em conta as transferéncias de calor e de massa entre as fases por convec¢ao. No
entanto, o escoamento do liquido no interior da goticula, a circulagdo interna, nao é
considerada nesses trés primeiros modelos. A formulacdo da condutividade efetiva considera
a circulacdo interna e o aquecimento convectivo interno de maneira ad hoc, ao propor a
multiplicacdo da condutividade do liquido por um fator de ajuste, definido
experimentalmente. Esse modelo, como também o de condutividade limite necessita da
solucdo da equacdo de conducdo no interior da gota, o que € obtida através de métodos
numéricos. Normalmente, para a solucao da condugdo de calor no interior da gota € utilizado
o método das diferengas finitas como feito por Abramzon e Sirignano (1989).

O modelo de vértice descreve mais diretamente a situagdo fisica do escoamento interno a
goticula ao simular a circulagcdo interna pela aproximacdo de dois voértices, um em cada
hemisfério da goticula. As solu¢des das equacdes de Navier-Stokes sdo, em principio, exatas
no meio continuo. Ambos os métodos, de voértices e com a solucdo das equagdes de Navier-
Stokes, necessitam da utilizacdo de métodos numéricos para a sua solucao.

Os quatro ultimos modelos, que necessitam de métodos numéricos para a sua solugdo
demandam maior consumo de processamento computacional para serem calculados. Nesse
sentido, eles consomem muito tempo da simulagcdo, o que os inviabiliza para a solucdo de
sprays completos. J4 os dois primeiros facilitam o cdlculo de sprays completos, sendo comuns
neste tipo de simulagdo (Faeth, 1983).

Neste estudo, o modelo de condutividade infinita foi escolhido como uma primeira
aproximacao para a modelagem do comportamento da fase liquida. Esta escolha foi feita em
base dos resultados apresentados por Chirigui et al. (2009) e Rochaya (2007), os quais

utilizaram esse mesmo modelo em suas simulagdes.
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Considerando a escolha feita neste trabalho pela aproximacdo baseada em dois estigios e
pelos modelos da interace gas/liquido e da dinamica do liquido, a transferéncia de massa de

uma goticula pode ser escrita para o primeiro estagio como:

dm
14
e = NidpMw, ©Y
Ny = ke(Crs = Croo) (65)
psat( )
_ 66
Cl,S T R ) ( )
P
Con = X (67)
ked,
Sh=-"2=20+0,6Re, 25c"/3, (68)
Dlm

onde, N; € o fluxo molar de combustivel, m, € a massa da goticula, T, € a temperatura da
goticula, A, € sua drea superficial, Mw; € a massa molecular do liquido, k¢ € o coeficiente de
transferéncia de massa, C;s € a concentracdo do vapor do liquido na superficie da goticula,
Ci» € a concentragdo de vapor do liquido na fase gasosa, ps(7),) € a pressdo de saturagdo do
liquido em funcdo de sua temperatura, X; € a fracdo molar de vapor na fase gasosa, p é a
pressdao ambiente no gas, D;,, € o coeficiente de difus@o bindria do vapor no ar, Sc € o nimero
de Schmidt e Sh é o nimero de Sherwood, proveniente da relacdo de Ranz-Marshall

(Incropera e Dewitt, 2003).
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Neste trabalho a pressdo de saturacdo em fung¢do da temperatura € dada pela equacdo de
Antoine (Reid et al., 1977), a qual € derivada da relacdo de Clausius-Clapeyron (Kuo, 1986 e
Sirignano, 2010). A opcao pelo uso da equacdo de Antoine foi feita pelo fato dela possibilitar
boas aproximacdes com dados experimentais através do ajuste de seus parametros. Os
parametros utilizados neste trabalho presente para o etanol foram os mesmos apresentados em
Reid et al. (1977).

Esta formulacao para a taxa de transferéncia massica € valida enquanto a temperatura da fase
liquida é menor que a temperatura de ebuli¢do baseada na pressdao ambiente da fase gasosa

(Typ). Nesse sentido, a equagdo que modela o aquecimento da goticula nesse estagio € escrita

como:
dT,
p
mpcp E = hAp (T - Tp) , (69)

onde, cp € o calor especifico sensivel do liquido, e nesta expressdo i é o coeficiente de
transferéncia de calor por conveccdo. Este coeficiente é obtido através da taxa de
transferéncia de calor adimensional para a fase liquida, o nimero de Nusselt (Nu), que neste
trabalho, semelhantemente ao Sh, € dado pela expressao de Ranz-Marshall (Incropera e

Dewitt, 2003):

hd
Nu=-—"=20+ 0,6Re, 12Pr'/3, (70)

[oe)

onde, k, € a condutividade térmica da fase gasosa, e Pr € o nimero de Prandtl ja definido na
secdo 4.1. A expressdo que representa a transferéncia de massa no segundo estigio de
evaporacao € obtida diretamente da expressdao de transferéncia de calor para a fase liquida

quando sua temperatura € constante e igual a 73,. Nesse caso, o calor que entra na fase liquida
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¢ transformado em calor latente, evaporando uma quantidade de massa proporcional ao calor

especifico latente do liquido. A eq.(71) ilustra esta expressao.

dmp

¢ vg = ~hAp(T —Tp), (71)

Esta expressdo pode ser representada diretamente como a taxa de redug¢do do didmetro da

goticula, tendo em vista que neste trabalho a massa especifica da fase liquida é mantida

constante, assim, ela pode ser reescrita como:

ddp 2 [Nu-ke
dt ~ hygopl dp

(T —Tp)|. (72)

Neste estdgio, a formulacdo do Nu € alterada para uma expressdao fornecida por Kuo (1986).
Este novo Nu aplica-se para situagdes com taxa de evaporagdo elevada e altas temperaturas da

fase gasosa,

In(1+ B)
Uu=———-—>—"

c
5 (1+4039Pr/3Ret/?), B=—(T—Tp), (73)

onde B é o nimero de Spalding (Abramzon e Sirignano, 1989).

4.4.3 INTERACOES E QUEBRA DE GOTICULAS

O spray € considerado diluido neste trabalho, como mostrado no inicio da se¢do 4.4. Sob esta
hipdtese as colisdes entre goticulas podem ser desprezadas e os efeitos de proximidade entre

elas nas relacdes de transporte (transferéncias de calor e massa), como também na equagdo de
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deslocamento, podem ser negligenciados. Isto significa que coeficientes de arrasto e
correlagdes de convecgdo sao implementados sem corre¢des para casos onde houver gotas
com grande proximidade entre si.

Nos experimentos apresentados em Masri e Gounder (2010), devido as caracteristicas do
injetor e do atomizador, ndo sdo observados filmes liquidos. Com esta observagdo pode-se
supor que neste spray nao ocorre a quebra de goticulas. Uma forma de se avaliar a quebra de
goticulas € através da verificacdo do nimero de Weber (We). Este nimero corresponde a
razdo entre as forcas viscosas e a forcas de tensdo superficial da particula, ver Eq. (74).
Conforme este nimero adimensional aumenta, a capacidade do campo de pressdes, externo a
goticula, em deforma-la torna-se maior. Faeth (1983) menciona que quando o We atinge seu
valor critico sua tensao superficial aproxima-se de zero, sendo que nesse caso as deformagdes
e quebras comecam a ser importantes. Rochaya (2007) menciona que o nimero de Weber
critico para o etanol € préximo a /2 para as condi¢cdes de um spray livre. Este niimero

adimensional pode ser escrito como:

L2
We = pgdp'“zo - u| (74)

20

onde, gy corresponde a tensdo superficial do liquido. Considerando os dados de Masri e
Gounder (2010), apresentados na Figura 6, e negligenciando os efeitos das componentes
radiais da velocidade, pode-se observar que a maior velocidade de uma goticula é proxima de
35,0 m/s para as que tém didmetros entre 40 um e 50 pm. Admitindo a situagdo méxima em
que uma gota com essa velocidade € lancada em ar parado, chega-se a um valor de
escorregamento de 35,0 m/s. Segundo Reid et al. (1977) a tensdo superficial do etanol a 298,0
K é de aproximadamente 20,8.1 0”7 N/m. Dessa forma, o nimero de Weber maximo no

escoamento € proximo de /,5 que ainda se encontra muito abaixo do We critico.
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Portanto, nesse caso o fendmeno de quebra de goticulas pode ser desconsiderado. Quando o
nimero de Weber ¢ muito menor que 20, Kuo (1986) menciona que a forma das gotas é
praticamente esférica. Nesse sentido, observa-se que a aproximagao de gotas esféricas neste

trabalho € uma hipétese razodvel.

4.4.4 ACOPLAMENTO INTERFASICO

A interacdo da fase continua com a fase dispersa € feita em ambos os sentidos neste trabalho.
Os valores das quantidades da fase gasosa s@o calculados na posicdo de cada goticula
provendo, assim, as quantidades necessdrias para a solu¢ao das equagdes de cada uma delas.
Os valores dessas quantidades sdo atualizados a cada iteracao das equacdes da fase dispersa.
Dessa forma, a fase dispersa se acopla a fase gasosa.

A influéncia da fase dispersa na fase gasosa é contabilizada com a somatéria das taxas de
transferéncia de quantidade de movimento linear, massa, energia e fracdo de mistura de cada
particula enquanto elas atravessam um volume de controle. As somatodrias das taxas dessas
quantidades fisicas sdo incluidas nas equacdes de transporte da fase continua através de
termos fontes. Nesse sentido as equagdes e transporte da fase dispersante (Egs. (16), (17), (34)

e (19)) sdo reescritas como:

dp dpu, -
E + axi 1

(75)

=——+ _x- +pgi + Sy, (76)
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apf+apfu’ +— (af>+§f, (77)

ot ax] ax]

aph dphi, 0 He ah —
5 78
ot T ax, | ox T Oh 78

apk dpki, _.9 0 <yt ok

2u.S.-S, —p Sy 7
ot 0x; 0x; akax]>+ Hedy * oy = PE S (79

a’3‘€+aﬁ£ﬁ3—+a P Oe) o 2y 5,-S,-¢ 82+5 80
at ax] - ax] O_g ax] 1€k l’l't 15} ng k & ( )
— — _— ~\ 2
apf'*  opf"y d (u 9f" af PE
=+—(=Z—)+¢C — | = Cy—f"2+ S;2, 81
at T 0x; +6xj or 0x; T Cghe 0x; 4k T or 8D

onde, Sy, Syis S¢» Sh> Sk» Se € Seia sz correspondem respectivamente aos termos fonte de massa,
quantidade de movimento linear, fracio de mistura, entalpia absoluta especifica, energia
cinética turbulenta, dissipacdo de energia cinética turbulenta e variancia da fracdo de mistura.

Uma caracteristica importante do acoplamento interfasico € a relagc@o entre as formas distintas
de tratamento do regime de cdlculo das duas fases. Como apresentado nas equagdes de
transporte Lagrangeanas, termos referentes a taxa de variacdo temporal s@o mantidos nas
equagdes; isso ocorre independentemente se a abordagem da fase dispersante é em regime
permanente ou transitério. Devido a abordagem Lagrangeana ser utilizada para o calculo de
sistemas, que € uma abordagem ndo conservativa (diferentemente da abordagem por volume
de controle), as formulacdes utilizadas para a modelagem da dinamica das goticulas sdo

intrinsecamente transitérias. Governadas por essas formulacdes, um numero finito de
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particulas € utilizado na abordagem Lagrangeana para representar o spray. Assim, através
desse numero representativo de particulas as propriedades do spray sdo extraidas através de
um processo de integracdo de Monte Carlo (Collins, 2003), o que permite o acoplamento da
fase dispersa sobre a fase continua.

Nesse sentido, para a inclusdo dos termos fonte associados ao transporte e evaporacao das
goticulas é realizada uma média de conjunto (Chrigui, 2005), a qual € obtida sobre um
ndmero de particulas que representa o spray. Jones et al. (2009) mostraram que o processo de

média sobre os termos fonte das particulas pode ser dado por:

_ 1 @ "
515 g
AV Liyy (82)

onde, AV corresponde ao volume do volume de controle e @ ao nimero de particulas que se
encontram dentro dele.

Quando a fase dispersante é calculada em regime permanente € necessaria a criacdo de um
intervalo de tempo virtual para que os célculos da fase discreta possam ser realizados. Esse
calculo pode ser feito definindo-se um nimero minimo de iteragdes das equagdes da fase
dispersa para cada goticula enquanto esta passa por um volume de controle.

Desse modo, a abordagem transitdria das equagdes governantes da fase dispersa independe do
regime de cdlculo da fase dispersante, pois o acoplamento interfasico € efetuado através de
calculos estatisticos.

Chrigui et al. (2009) descreveram detalhadamente os termos fontes apresentados acima,
exceto o de fracdo de mistura e entalpia. Os termos fonte utilizados neste trabalho sao

apresentados a seguir:
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5= ) (Amp/Bty)y /AV, (83)
=1

1Y)

1 i(p—p1) 1 R — )
[(; (upl. — ui) — u) mPL,E-I_ ;Sl(upl)w, i=1,23, (84)

_ s _
S s+ Yoro (85)
T
—— (Amp(hﬂ hgv) =3 fT”S o dT+(m};;‘i7lP) r e e fwlmf; fTTpecp,ng) .
h = 2yp=1 i o (86)

onde, 4m;, € a variagdo massica de uma goticula devido a evaporag@o, At,, € o intervalo de
tempo de iteragdo das equagdes das goticulas, u; é a velocidade da fase gasosa na direcao i

calculada na posicdo da goticula, u, € a velocidade de uma goticula na direcdo i, 7). €

(¢
o

(@

temperatura da goticula no instante anterior ao cdlculo da transferéncia de calor e T) € a
temperatura da goticula no instante posterior ao célculo da transferéncia de calor. Na equagdo
(84) a primeira somatdria corresponde ao arrasto da fase gasosa pelas goticulas e a segunda
somatéria a injecdo de quantidade de movimento causada pela massa de combustivel que
evaporou da fase liquida. O primeiro termo do interior da somatéria da equacdo (86)

N

relaciona-se a injecdo de entalpia de formacdo e retirada de calor especifico latente na
mistura. J4 os demais termos dessa equacao relacionam-se a retirada de calor da mistura para
o aquecimento da fase liquida e para o aquecimento da fase gasosa que evaporou da goticula.

Os termos fontes associados a energia cinética turbulenta e a sua dissipacao sao apresentados

no item 4.4.5, pois estdo relacionados a modelagem da modulacdo da turbuléncia que ¢é



77

descrita neste item. O termo fonte da equacdo da variancia da fracdo de mistura foi obtido

segundo a relacdo proposta em Hollmann e Gutheil (1996), o qual € escrito como:

_P-2f)
7

Sf"z Sf ) (87)

onde, .STf corresponde ao termo fonte de fracdo de mistura proveniente da equacdo (85). O
termo fonte apresentado na equacdo (87) provém da forma modelada dos termos fonte
associados ao transporte e evaporacdo de goticulas para a equagdo da variancia da fracao de
mistura originalmente constituida para escoamentos monofasicos (equacao (52), se¢do 4.3.2),

conforme apresentado em Hollmann e Gutheil (1996).

4.4.5 DISPERSAO TURBULENTA E MODULACAO DE TURBULENCIA

Quando um escoamento turbulento é modelado com um modelo de turbuléncia baseado em
RANS, e até mesmo em LES (Jones et al., 2009), é necessario se tomar um cuidado especial
para a reproducdo da dispersdo turbulenta das goticulas. Se este mecanismo de dispersdo for
desconsiderado, a formulacdo aproxima-se da DSF para escoamentos modelados com
modelos de turbuléncia baseados em RANS, item 2.4.2. Pois, nesse caso, as particulas
seguirdo trajetérias deterministicas prescritas por suas condicdes iniciais e pelas propriedades
médias da fase gasosa (Faeth, 1983).

Na apresentacdo da formulacdo SSF, item 2.4.2, € mencionado que, a medida que as
particulas discretas caminham através do escoamento, admite-se que elas interagem com uma
sucessdo de turbilhdes. Esse € o principal embasamento tedrico que sustenta a formulagao
comumente adotada para o cdlculo das flutuacdes turbulentas das propriedades da fase gasosa.

O modelo utilizado neste trabalho assume que, nos turbilhdes, as propriedades sdao constantes,
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mas mudam de forma aleatéria de um turbilhdo para outro. Essas flutuagdes, quando somadas
as propriedades médias do escoamento, transportadas pelas equacdes de conservagdo, secao
4.1, representam os valores instantaneos dessas propriedades que s@o utilizadas nas equacdes
da fase discreta.

Faeth (1987) apresenta uma revisao histdrica abrangente dos modelos de dispersdo turbulenta
da fase discreta. Seguindo os resultados de suas andlises, ja apresentados em Faeth (1983), o
modelo utilizado neste trabalho considera que as particulas interagem com os turbilhdes no
menor intervalo de tempo definido entre o intervalo de travessia (Z.,.s) € 0 tempo de vida (z,)

de um turbilhdo. Esses intervalos de tempo sdo escritos como:

te = ———log(r), (88)

K3/
_ 3/4
Le= /', (89)
P S Sl 90)
cross — Tp n Tplu _ uPI ) (

onde, L, é o tamanho caracteristico de um turbilhdo e r € uma varidvel aleatéria de
distribuicao uniforme entre 0,0 e 1,0. Uma vez determinado o tempo de interacio da particula
com um turbilhdo, sdo feitos os cdlculos das flutuagdes das propriedades do escoamento. O
procedimento de célculo das flutuagdes turbulentas utilizado neste estudo adiciona anisotropia

nestas varidveis, em que os seus componentes obedeceram a uma distribuicdo Gaussiana. A

flutuagdo turbulenta da velocidade teve como desvio padrio a quantidade 1/ 2k/3 calculada na
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posi¢do da goticula. A flutua¢do de cada componente do vetor velocidade U da fase gasosa é

calculada como:

w'=q |5 O

onde, ¢; sdo varidveis aleatdrias que seguem uma distribui¢do Gaussiana para cada direcdo
cartesiana i,ondei=1, 2 ¢ 3.

Quando o tempo de interagdo entre a particula e o turbilhdo se esgota outro intervalo de tempo
€ recalculado, como também as flutuacdes de velocidade que acompanham a particula s@o
recalculadas.

A representacdo da produgdo e dissipag¢do da energia cinética turbulenta da fase dispersante
pela presenca das goticulas foi feita com a consideragao da modulacdo de turbuléncia. Para
isso foi utilizado o modelo padrio, o qual também foi utilizado em Chrigui et al. (2009).
Conforme mencionado no item 2.4.2, a contabilizacdo da modelagem da modula¢do de
turbuléncia na fase dispersante é feita através da adi¢do de termos fonte nas equagdes de
transporte de energia cinética turbulenta e de sua dissipa¢do, o que foi apresentado pelas
equagdes (79) e (80). Os seus termos fontes sdo dados pelas equacdes (92) e (93), conforme a

formulacao proposta pelo modelo padrao.

— 01—
Sk = WSy — W, Sy, + 3 (w285 —u?S) i=1,273 e 92)

_ €
S, = C3£E5k' (93)
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onde, C;, corresponde a uma constante de ajuste que é derivada de dados experimentais. Este
parametro depende da distribui¢do de didmetros e da concentracdo de goticulas na fase
dispersante (Chrigui, 2005). Hollmann e Gutheil (1998) utilizaram o valor de 1,00 para seus
estudos com chamas de spray em ambiente aberto e Chrigui (2005) encontrou o valor de 7,87,
que se ajustou muito bem com os resultados de suas medicdes. Entretanto, neste presente
trabalho, o valor de 7,15 foi utilizado para este parametro, que possibilitou maior
aproximacao entre os resultados das simulacdes e os dados experimentais. Esse valor foi

encontrado apds uma anélise de sensibilidade realizada com simulacdes diretas da chama de

spray.
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5 METODO NUMERICO

A solugdo das equagdes apresentadas nos modelos matematicos, tanto para a fase dispersante
quanto para a fase dispersa, necessita de técnicas baseadas em métodos numéricos. Desse
modo, as equacdes diferenciais apresentadas sdo transformadas em um sistema de expressoes
algébricas que sao resolvidas com processos iterativos.

Neste trabalho foi utilizado um cédigo computacional, escrito em linguagem C++, criado
originalmente para a solucdo de escoamentos com modelos de turbuléncia baseados em LES
(Fukumasu, 2010). Este cédigo passou por modificacdes para permitir a solucdo de
escoamentos bifasicos reativos com modelos de turbuléncia baseados em RANS.

O co6digo computacional é baseado no método dos volumes finitos, que é apresentado na
primeira secdo deste capitulo, para malhas cartesianas tridimensionais, com o arranjo co-

localizado. Este c6digo utiliza o método de processamento paralelo OpenMP™

, que
proporcionou um aumento na velocidade de processamento de até 4 vezes. Esse aumento de
processamento ocorreu pelo fato de que a solugdo de uma parcela dos lacos do cddigo
computacional ter sido paralelizada.

Ap6s a apresentacdo do método dos volumes finitos, as formas de discretizacdo das equagdes
da fase dispersante, o acoplamento pressao-velocidade e a formulagdao pseudo-transiente que
foram implementados sao descritos. Logo em seguida a descricdo do conjunto de
procedimentos que foram tomados para a solu¢do das equagdes Eulerianas sdo apresentadas
as discretizagdes empregadas no conjunto de equagdes que modela o comportamento da fase
dispersa.

A ultima parte do capitulo apresenta o algoritmo empregado para o rastreamento de particulas

no dominio computacional, de fundamental importancia para a solu¢dio de um problema

baseado na aproximacao Euler-Lagrange.



82

5.1 METODO DOS VOLUMES FINITOS

As simulagdes desenvolvidas neste trabalho foram realizadas através do método dos volumes
finitos (MVF) (Patankar, 1980). Este método tem como principal caracteristica a solucao de
um sistema de equagdes algébricas aproximadas, que sao obtidas através da discretizacdo das
equagdes diferenciais (as quais descrevem o fendmeno de interesse) integradas em volumes
de controle elementares. Ao realizar a integracdo dessas equacdes sobre volumes de controle
elementares o método em questdo sempre garante a conservagdo das quantidades fisicas
transportadas.

A aplicacdo deste método parte da divisdo do dominio de interesse em um conjunto de
volumes elementares, que nao se intersectam, de forma que cada volume englobe um né de
uma malha de pontos. As interpolacdes necessdrias para a representacdo das variagdes das
equagdes integradas nas equacdes algébricas sdo feitas com fungdes do tipo piecewise, que
envolvem os nds do elemento em que ocorre a integra¢do e os nds de seus vizinhos. O MVF

permite a interpretacao fisica direta dos termos das equacdes aproximadas.

5.2 DISCRETIZAGAO DAS EQUACOES DA FASE DISPERSANTE

As equagdes que descrevem o comportamento da fase dispersante (Egs. (75), (76), (77), (78),
(79) e (80)) podem ser representadas através de uma equagdo geral de transporte para a

variavel y, que € escrita como:

opy  dpyy 0 ([ 3y
ot o = Tan\ ey ) TS (94)
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Como mencionado na secdo 5.1, o método dos volumes finitos parte da integracdo das
equagdes governantes do fendmeno de interesse em um volume elementar, neste caso, as
equagdes da fase continua (Egs. (75), (76), (77), (78), (79) e (80)). Para a realizacdo deste
calculo foi definido um volume de controle elementar, o qual é apresentado na Figura 21 para

esclarecer a notagdo utilizada nas equacdes aproximadas.

Figura 21: Volume de controle elementar.

Na Figura 21, a letra P identifica o né do volume de controle, que é realizada a integragao,
como também serve de indice para identificar o préprio volume, considerando que no cédigo
utilizado foi adotado o arranjo co-localizado de varidveis. A opg¢do por este tipo de arranjo foi
feita para tornar a alocacdo de varidveis das células mais conveniente na fase de programacao
do codigo computacional. As letras distribuidas nas faces do elemento nomeiam-nas da
seguinte forma: b corresponde a face de baixo (botton), t € associada a face de cima (top), n a
face norte (north), s a face sul (south), e a face leste (east) e w a face oeste (west). Letras
mindsculas servem para identificar faces de elementos, enquanto que letras maiudsculas
servem para identificar os préprios elementos. A notacdo empregada neste trabalho é baseada
na proposta por Maliska (2004).

A integracdo da Eq. (94) é realizada da seguinte forma:
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fo ot avde + f, Edvde =+ f, = (r¢ ) avde + f, Syavde, (95)

t ot Xj

o que resulta em:

Mppp=MpYE | 4 - - : . : ap]®
e MPE | N8 — W + Mtpl — Map? + Mopf — My = D [2] -

D, ‘;—15] + D, |2 ] -n |2 ] + D, w] - D, |3 ] +L[s*]’, 96)

onde, My corresponde ao fluxo mdssico na face y, que é dado por:
M, = pu,B, . (97)

A variavel u, corresponde a velocidade normal a face y e B, corresponde a drea desta mesma
face. Na equagdo (96) também € apresentada a varidvel D, que corresponde ao coeficiente

difusivo calculado na face y que € escrito como:
D, =Ty By, (98)

onde, I, v, € o coeficiente de difusdo da propriedade y calculado na face y.

Neste trabalho o sobrescrito 6 serve para representar o tipo de discretizacdo temporal
empregada nas equacdes. A varidvel 6 pode ter o valor de 0 para esquemas explicitos, 1/2
para esquemas semi-implicitos (esquema de Crank-Nickolson) e 1 para esquemas implicitos.
No presente trabalho, os valores das quantidades fisicas utilizadas para a determinagdo dos

fluxos de massa definidos nas faces dos volumes de controle foram os referentes a iteragdao
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anterior do processo de cdlculo. Esse procedimento, tendo em vista que quando a simulac@o
converge os valores das quantidades transportadas ndo variam, ndo prejudica os resultados
finais da simulacdo, tanto em condicdes de regime permanente, ou mesmo, de um passo de
tempo para o outro, em condi¢des de regime transitdrio.

O termo L[SV,]Q representa a integracdo da varidvel que se encontra entre colchetes. As
varidveis S, que foram atribuidas as quantidades fisicas: massa, quantidade de movimento,
fracdo de mistura, variancia da fracdo de mistura, entalpia, energia cinética turbulenta e sua

dissipagdo, sao mostradas na Tabela 1.

Tabela 1: Termos das equagdes Eulerianas admitidos como termo fonte na integragdo.

v Sy
Massa S;

ap a [ ol _ -—
Quantidade de movimento na direco i - a—:_ - %‘Si J 3x. [Pk + (.Ut 6_1;:)] +0g; + Su

i j
Fragdo de mistura (f) S_f
Variancia de f Cylir (a—F)Z — CaB2f™
6xj k
Entalpia Sh
Energia cinética turbulenta (k) Zlitsi; . :9; —pe+ S,
— - 2 _

Dissipagdo de k Cie % 2u,S,,+ S, — Cz:sﬁ% +8S,

Alguns dos termos fontes apresentados pela varidvel S, dependem da propria quantidade
fisica transportada (para o caso da varidvel genérica, S, dependente de ). Nesses casos €
necessario fazer uma boa representacao destes termos para que o processo iterativo de solucdo
seja estavel e convergente. Em Maliska (2004) é mencionado que esses termos fontes devem
ser tratados o mais implicitamente possivel para nao torni-los constantes durante o processo
iterativo. Uma das alternativas para se solucionar essa questdo ¢ com a linearizacdo desses

termos, conforme apresentado em Patankar (1980) e Maliska (2004).
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Os termos atribuidos como termos fonte nas equagdes aproximadas sdo linearizados quando

se transformam em uma expressao semelhante a:

onde, Sy, deve ser negativo para ndo permitir com que a equagdo de transporte aproximada
viole o critério de Scarborough (Scarborough, 1966). A Eq. (99) pode ser obtida com a
realizacdo de uma expansdo em série de Taylor do termo fonte dependente da prépria

quantidade transportada em funcdo dessa quantidade:
Sy =5y + rm (Wp — Pp) =Sy W+ Sp, (100)
P

onde o sobrescrito * indica o valor da quantidade no instante de tempo anterior, enquanto a
sua auséncia indica o valor atual na iteragdo. Maliska (2004) indica que para se obter o termo
Swp negativo, caso este seja positivo apds a realizacao da expansado, € necessaria a criagdo de
um artificio que aumente S.. Desse modo, apds a realizacdo da expansio em série de Taylor,

uma das formas para se fazer o aumento artificial na parcela explicita do termo fonte pode ser

ilustrada através da seguinte operacao:

Sy = Swpz/) +S.=(1- F)Su,az/) + S¢aF + S, (101)

onde, F € um fator maior que /,0. No presente trabalho os termos fonte das equacdes de f'v'z e
e foram linearizados seguindo esse procedimento, pois foi adotada a discretizacdo implicita

para as equagdes da fase continua.
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Neste estudo as interpolacdes dos valores das propriedades calculadas nas faces dos
elementos foram escritos com a inclusdo dos fatores de ajuste @, e f,, que permitem a
alteracdo dos esquemas de discretizacdo dos termos advectivos das equagdes de transporte

com maior versatilidade. Assim, esta abordagem para os termos advectivos fornece que:

¥, =(+a,) e+ (3 )yr, para y=ent; T=ENT, (102)

¥, =(3+a,)vr+(3-a,)wp para y=w,sb; T=W,5,B. (103)

Para os termos difusivos:

oY Yr—y

1/) — = lp —F P = . =

I;, [ax , ,[i'yl"y < Axy >, para y =e,n,t; '=E,N,T, (104)
oY Yp— Y

Y Y (¥P r

I;, [ax , ,8},1;, < Ax, >, para y=w,s,b; '=W,S,B (105)

Os termos difusivos foram discretizados utilizando-se o esquema de diferencas centrais
(Central Differencing Scheme - CDS), o que pode ser verificado nas equacoes (104) e (105).

Com a definicao das propriedades calculadas nas faces da equagdo (96) nas equagdes (102)-
(105) e, ao substitui-las na equacdo (96) juntamente com a subtragio da equagdo da

conservacdo da massa, chega-se em:

M v.1.0 6 6 6 6 6 6 , M3 0
TV T A, = A + Ay, + APy + A + A+ Aptpy + 28, + SAY (106)
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onde:
A=At A b At d + A+ a,— e M (107)
P — e w n N t b At At )
1 . D,p
A =—<——a )M + Y~ para y=ent, (108)
Y 2 Y Y Axy
1 . Dy
Ay=+<—+ay>My+u, para y =w,s,b. (109)
2 Ax,

Neste trabalho foram implementados os esquemas de discretizacdo dos termos advectivos do
tipo Upwind de primeira ordem, Hibrido e de diminui¢do de variacdo total (Total Variation
Diminishing — TVD). Os dois primeiros esquemas podem ser aplicados apenas com o ajuste
dos coeficientes a, e f,, j4 o TVD necessita também da adi¢do de um termo de corre¢io
deferida no termo fonte S.. Esses trés esquemas sdo apresentados a seguir.

Nesse sentido, para o esquema Upwind de primeira ordem t€m-se que para as faces z, n e e:

py=10ea,=-0,5 se —MV > 0,0 sendo a, = +0,5 paray=t,n,e (110)

Para as faces b, s e w:

:81/ =10ea, = +0,5 se My > 0,0 sendo a, = —0,5 paray=b,s,w (111)

No esquema hibrido, t€ém-se que para as faces z, n e e:
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( -M, » (a0, =-05ep,=00)

max [— M,; <Dy —%); 0,0] = J <Dy —%) - (ay =00ep, = 1,0) (112)

t 0,0 - (a, =+0,5ep,=0,0)
onde, y = t, n e e; e j corresponde a dire¢do normal a respectiva face. Para as faces b, s e w:

( M, - (a,=05¢ep, =0,0)

, M M
max [M),; <Dy +7y>; 0,0] = ! <Dy +7y> - (a,=00ep, =1,0) (113)

L 0,0 » (ay =-0,5ep, =0,0)

Para a aplicacdo do esquema TVD os coeficientes a, € £, sdo os mesmos aplicados para o caso
do esquema Upwind de primeira ordem, entretanto nesse esquema € realizada uma corre¢do
deferida (S2¢), a qual é somada ao termo fonte S, da equacdo (106). A corregio deferida é

escrita como:

SDE = 2L — & p(i7) — (b — )
1.
ol () — (= ') YOI~ o)
1.
M0~ @) — e YW — )
(114)
1.
ML) — (L= @) - N~ )
1.
ML~ ) — Y] oy — )

2

1.
+ M () = (=) -y — ),
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onde, Y(r) é a funcdo limitante (Versteeg e Malalasekera, 2007) para a variavel r. Neste

trabalho as formulagdes implementadas para a funcao limitante sdo apresentadas na Tabela 2.

Tabela 2: Formulagdes da fungdo limitante

Formulagdo Fungdo limitante Y (r)
Van Leer rtrl
1+r
2
Van Albada rtr
1+ 1r?

- min(r,1)ser >0
Min-Mod W(r) = { 0
SUPERBEE max[0, min(2r, 1)], min(r, 2)
Sweby max[0, min(Br, 1)], min(r, B)
UMIST max[0, min(2r, (1 + 3r)/4,3+71)/4,2)]

Os argumentos da fun¢do limitante sdo definidos em todas as dire¢des do dominio de forma

semelhante a definicdo apresentada para a direcdo x; (indicada na Figura 21) nas equagdes

(115) e (116).
- () o - (B3
(g o - ()

Os coeficientes que a'y, em que y = t,b,e,w,n, s sio ajustados automaticamente no processo

de célculo segundo a relagdo apresentada pela equacao (117).
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a,=1seM,>0ea’,=0seM, <0, paray = t,b,e,w,n,s, (117)

Os esquemas TVD’s com as func¢des limitantes descritas na Tabela 2 sdo apresentados, em
Versteeg e Malalasekera (2007), como esquemas que possibilitam aproximacgdes de 2* ordem
das funcdes de interpolacao e permitem solugdes livres de oscilagdes nao fisicas, presentes em
esquemas de interpolacdo de alta ordem como QUICK e CDS. Portanto, o esquema TVD com
a funcdo limitante SUPERBEE foi adotado para a realizacdo das simulag¢des deste trabalho.
Como mencionado em Versteeg e Malalasekera (2007), nao ha argumentos convincentes em
favor de algumas das fun¢des limitantes apresentadas na Tabela 2, sendo a sua selecdo apenas
uma questao de preferéncia. A funcao limitante SUPERBEE foi selecionada apenas por ndo
apresentar as regides de singularidades apresentadas pelas fun¢des de Van Leer (denominador
nulo para r = -1) e Van Albada (valores negativos entre -/ e 0) e ser relativamente simples, o

que reduz o custo de processamento computacional.

5.3 ACOPLAMENTO PRESSAO-VELOCIDADE

O acoplamento pressdo-velocidade utilizado em escoamentos de baixas velocidades (Ma <
0,3) parte do principio de que um campo de pressdes aplicado as equagdes de momentum
deve proporcionar o resultado de um campo de velocidades que satisfaca a conservagao da
massa. Neste trabalho o método PRIME (PRessure Implicit Momentum Explicit) foi utilizado.
Este método utiliza o seguinte algoritmo (Maliska, 2004):

1. Estima-se o campo de velocidades;

2. Sao calculados os coeficientes A;’s, Eqgs. (107) - (109);

3. As velocidades aproximadas #; sdo calculadas Eq. (119);
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4. Calcula-se o campo de pressdes;

5. Corrige-se o campo de velocidades;

6. Calculam-se os transportes das demais variaveis do problema (k, ¢, f, 2, h) e;
7. Retorna-se até o passo 2. até a convergéncia.

Como observado, neste método sao usadas corre¢des para as velocidades, estas corre¢des sao
dadas por expressdes semelhantes a eq. (118), que apresenta o cédlculo para a face e. A partir
deste topico a notacao do sistema de coordenadas € passada da notacao indicial para a notacao
cartesiana convencional a fim de tornar a notacdo mais clara para o leitor, em que x, y € 2

equivalem respectivamente a x;, X, € x3.
u, =, — d¥(Py — Pp). (118)

Para o arranjo co-localizado:

1
G, = > (Gg + Gp), (119)

F—l(( AV) +(AV)> (120)
¢ 2\\4phdy/,  \4pAy/_ )’

onde, Ap é o coeficiente do sistema linear das equagdes de transporte de quantidade de
movimento linearizadas referente a célula P. As componentes das velocidades aproximadas
sao calculadas reescrevendo-se as equagdes de quantidade de movimento, retirando-se o

gradiente de pressdao do termo fonte e isolando a velocidade, o que resulta em:
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(121)

onde, u; corresponde a velocidade armazenada no né da célula e B' corresponde aos termos
fonte da equagdo de quantidade de movimento, exceto o gradiente de pressdo. A equagdo do
campo de pressdes € obtida substituindo-se as equacdes das corre¢des para a velocidade (Eq.

(118)) na equacgao da continuidade, o que resulta:

AppPp = ApePpg + ApwPpw + ApnPpy + ApsPps + Apt Ppr + AppPpp + Spp (122)

onde, utilizando a face e para apresentar os termos das equagdes:

App = Ape +APW +APTl +APS +AP£' +APb ) (123)

AVN? pe
Ape = \—| —, 124
be (Ay) Ap (124)
Ap By BY BY BY By By —
Spp = =57 = (Mo = My + My = W, + M, = 11,) + 5, (125)

~

M; associa-se ao fluxo na face i obtido com a velocidade aproximada.

5.4 FORMULAGAO PSEUDO-TRANSIENTE

Versteeg and Malalasekera (2007) mencionam que calculos em regime permanente podem ser
interpretados como formulacdes pseudo-transientes (ou, transiente distorcido) com

incrementos de tempo variados. Esses autores comparam uma equagio em regime permanente
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sub-relaxada com uma equagdo em regime transiente implicita e obtém uma relacio entre o
passo de tempo e coeficiente de sub-relaxacdo. No manual do programa computacional
FLUENT® (Fluent, 2006) é mencionado que a sub-relaxacdo das equacdes em regime
permanente, também conhecida como sub-relaxacdo implicita, € utilizada em cédigos do tipo
pressure-based para estabilizar a convergéncia da solugdo. Esse controle de estabilidade
numérica permite a atualizacdo gradual das quantidades fisicas calculadas. Com a relac@o
obtida define-se um CFL (nimero de Courant-Friedrichs-Lewy), o qual é utilizado neste

trabalho.

CFL= ——, (126)

onde y é o coeficiente de sub-relaxacdo das equacdes em regime permanente. O incremento

de tempo pode ser definido como:

At = min [(CFL%)l,...,(CFL—V) ,...,(CFL—)Nl. (127)

Aqui, o subscrito n corresponde a célula de indice n e N corresponde ao nimero total de
células do dominio de célculo. Assim, o incremento de tempo € definido como o menor valor

entre todas as células do dominio definido pela expressao entre parénteses da eq. (127).

5.5 DISCRETIZACAO DAS EQUACOES DA FASE DISPERSA

Neste trabalho as equacdes da fase dispersa sdo resolvidas com métodos numéricos. Para

simplificar a representacdo do método numérico a Eq. (62) € reescrita da seguinte forma:
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dz_ip o
a a(u — up) +b. (128)

Se, as varidveis a, b e U fossem admitidas como constantes, a Eq. (128) poderia ser integrada
analiticamente. Entretanto, estas varidveis s@o as responsdveis pelo acoplamento da fase
dispersa com a fase dispersante e variam consideravelmente ao longo do escoamento. Assim,
métodos numéricos apresentam-se como uma alternativa para a solu¢do desta equagdo, como
também das demais equacdes da fase dispersa.

A equacdo do balanc¢o de forcas na particula € discretizada com o Método de Euler Implicito
(MEI). Durante o passo de tempo de integracdo desta equacao as propriedades da fase gasosa
sao adotadas como constantes e referem-se ao resultado da dltima interpolag¢do realizada no

local da particula. Aplicando este método a Eq. (128) resulta em:

— n+1 - n
up —u - n+1

AT P — a(ﬁ — Tian) +b - U, = At[a(ﬁ — Tian) + b] + ﬂpn -

(129)
e _ Atlat + b] + 1,"
P (14 aAt)

i, (1 + aAt) = At[ai + b] + 1, >

O sobrescrito n indica a varidvel calculada no passo e tempo anterior € o n+/ ao passo de
tempo atual. Apds a solucdo da equacgdo do balancgo de forgas a Eq. (60) pode ser resolvida, a

qual também € discretizada implicitamente, o que resulta:

> n+1 > n
n+1l > n+1 > n — n+1
- X =

(130)
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A discretizacdo da Eq. (64), como as demais equagdes, foi realizada com o Método de Euler

Explicito (MEE) para simplificar o seu célculo, que resulta em:

mitl = m? — N,A,Mw,At . (131)

A discretizacdo da Eq. (69) resultou em:

AT T
T+l = hA (T = 15) (132)
P Cp

E, finalmente, a Eq. (72) discretizada € escrita como:

2 Nu - ke
d,""t=d," + [ —T"] . 133
P P hfgpp dP P ) ( )

Apte et al. (2009) definem que sub-iteragdes na solucdo das equacdes da fase discreta sdo
necessdrias. Esses autores escolheram como incremento de tempo para o avango da solugdo
das equagdes da fase dispersa o menor entre os intervalos de tempo definidos: pelo
incremento de tempo da solugdo da fase dispersante, pelas escalas de transferéncia de calor e
de massa, como também, o definido pelo tempo de relaxacdo da goticula. Esta escolha é
aceitdvel quando os incrementos de tempo da fase dispersante sdo pequenos. Assim sendo,
para as simulagdes realizadas por Apte et al. (2009) que utilizaram um modelo de turbuléncia
baseado em LES, isso ndo foi um problema. Porém, quando modelos de turbuléncia baseados
em RANS sdo utilizados, a escolha do incremento de tempo semelhante a feita por esses
autores tornaria o procedimento de cdlculo demasiadamente lento. Portanto, neste trabalho foi

utilizado um esquema semelhante ao apresentado no manual do programa computacional
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FLUENT® (Fluent, 2006), em que um fator de deslocamento espacial € definido. Este fator
especifica quantas vezes as equacdes de cada goticula devem ser calculadas enquanto elas
passam por uma célula. Com este critério os passos de tempo das sub-iteracdes tornam-se

maiores, reduzindo o tempo de processamento do calculo.

5.6 ALGORITMO DE RASTREAMENTO DE PARTICULAS

Durante o cdlculo da fase discreta, em cada sub-iteracdo, as posi¢des das goticulas devem ser
conhecidas para permitir que sejam feitas as interpola¢des das propriedades da fase continua.
Neste trabalho cada goticula foi calculada individualmente, esta opcao foi feita para se obter
melhor representacdo estatistica do spray. Dessa forma, o nimero delas atingiu valores da
ordem de 10° para permitir essa representacio, o que requereu um algoritmo extremamente
rapido para que as goticulas pudessem ser localizadas em cada sub-iteracao.
O rastreamento de particulas pode ser dividido em duas etapas principais:

1. A verificagdo de presenca de goticulas em uma célula

2. A procura no dominio computacional
A verificacdo da presenca de uma goticula em uma célula implementada neste trabalho € a
mesma utilizada por Apte et al. (2003). O critério que define se uma goticula estd dentro de
uma célula baseia-se em andlises vetoriais. Os vetores normais as faces da célula em andlise
sao comparados com vetores formados entre a particula e os pontos correspondentes a sua
projecao normal as faces da célula, ou seja, vetores normais as faces que tem como origem a
particula. Quando uma particula encontra-se no interior de uma célula os seus vetores
apontam para a mesma dire¢cdo que os vetores normais as faces. A Figura 22 ilustra este

critério.
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Figura 22: Representagdo do critério de verificacio de presenca de goticula. Os vetores verdes
sao os obtidos da projecao da particula, com origem no centro da face, os pretos sdo os normais
as faces.

Uma aproximacdo por buscas sucessivas, semelhante a apresentada por Li e Modest (2001)
foi utilizada neste trabalho. Este método € usado para designar em qual célula o critério de
verificacdo de presenca deve ser aplicado. Especificamente, o método criado aqui se baseia

em analises vetoriais.

C2lulz hospedeira
\

Célulzde partida Inph Farticula

i
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ﬂ‘j"I i Npw .____,..-'-*HFIE .

Celulz intermediaria

Figura 23: Esquematizacdo do algoritmo de busca de particulas.
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A busca inicia-se com a criacdo de um vetor com base no centréide da ultima célula onde o
critério de verificagdo foi aplicado (célula de partida), e com ponta na posi¢do da particula
(vetor ¢p). Este vetor € normalizado e comparado com um conjunto de vetores normalizados
que conectam o centrdéide da célula de partida com os centrdides de suas células vizinhas
(vetores mp;, em que i indica a célula vizinha). Cada um desses vetores criados entre
centréides de células vizinhas aponta para sua respectiva célula vizinha. Desse modo, o vetor
np; que melhor se aproximar do vetor ¢p indicard a célula i como a préxima célula onde o
critério de verificacdo de presenca serd aplicado.

Na Figura 23 ¢ apresentada uma esquematizacao do mecanismo de buscas sucessivas. O vetor
vermelho corresponde ao vetor ¢p normalizado. Observe que neste caso o vetor np, € 0 mais
préoximo dele, indicando a préxima célula, célula intermedidria, para ser verificada.
Semelhantemente a estrutura utilizada por Apte et al. (2003) em seu algoritmo de procura,
neste trabalho quando o algoritmo de buscas sucessivas entra em redundancia, recorre-se a um
algoritmo de forca bruta modificado (Lohner, 2005). Neste segundo algoritmo o critério €
aplicado sucessivamente, e com ordem fixa, em todos os elementos vizinhos de uma das
células em redundancia. Caso a particula ndo seja encontrada o processo torna-se recorrente e
efetua a busca nos vizinhos dos vizinhos até que todas as células do dominio sejam

verificadas.
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6 RESULTADOS E DISCUSSOES

Este capitulo apresenta os resultados obtidos nas simulagdes numéricas realizadas no
desenvolvimento do presente trabalho, juntamente com discussdes desses resultados baseadas
em comparagdes com dados experimentas e trabalhos encontrados na literatura. Duas partes
principais dividem este capitulo, validacdo e chama de spray.

A parte de validacao foi necessdria para se avaliar o funcionamento do c6digo computacional
utilizado neste trabalho. E vilido ressaltar que este c6digo teve o seu funcionamento
verificado em Fukumasu (2010), em que o método das solu¢des manufaturadas (Salari e
Knupp, 2000) foi utilizado. Assim, nessa parte de validacdo foi feita a comparacdo de
resultados de simulagdes com os dados experimentais da chama Sandia/TUD D [Chama D
(Flame D, 2010)], a qual corresponde a uma chama monofésica, turbulenta e de difusdo,
proveniente de um jato circular. Tendo em vista que em Fukumasu (2010) foi feita a avalia¢ao
do funcionamento do c6digo com o modelo de turbuléncia LES, na etapa de validagdao do
presente trabalho foi feita a avaliacdo desse mesmo cdédigo ao considerar o processo de
combustdo com o uso do modelo de turbuléncia k-¢ Padrao.

Na segunda parte do capitulo sdo apresentados os resultados da simulacdo da chama de spray
comparados com os dados experimentais de Masri e Gounder (2010), apresentados no
capitulo 3. Esta etapa teve como finalidade avaliar o funcionamento do modelo proposto neste
estudo para o cédlculo de chamas turbulentas de spray de etanol, sendo que é o objetivo

principal do presente trabalho.

6.1 VALIDACAO

A parte de validagdo do cdédigo computacional foi dedicada para a andlise do seu

funcionamento em simulagdes de escoamentos reativos com o modelo de turbuléncia k-
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Padrdo. Para isso, foram realizadas simulacdes da Chama D. Esta chama, apesar de injetar
uma mistura de 25% de metano e 75% de ar, tem o comportamento de uma chama de difusao.
Ela foi proposta e caracterizada de forma conjunta pelo laboratério norte-americano Sandia
National Laboratories e pela Universidade Tecnolégica de Darmstadt. Simulagdes desta
chama podem ser encontradas em Barlow e Hinz (1999) que apresentaram resultados de
simulacdes enviadas ao TNF4, workshop destinado ao estudo de chamas turbulentas de
difusdo. Tendo em vista a disponibilidade dos dados experimentais dessa chama, como
também, a qualidade de sua caracterizacdo, ela foi escolhida neste trabalho para servir de base
de comparagdo de resultados de simulacdes numéricas nesta etapa de validacdo do codigo
computacional. As simulagdes realizadas nesta etapa foram comparadas com os dados
disponiveis em Flame D (2010).

Para a realizag¢do da validagao foi definido o critério de que o erro dos valores da componente
axial de velocidade média da mistura e da fracdo de mistura ao longo da linha de centro do
jato deveria manter-se menor que 20% do bocal de injecao da mistura até uma regido distante
de 45 diametros desse bocal. Esse valor foi definido como aceitdvel para a realizagdo das
simulacdes propostas nesse trabalho, tendo em vista que as comparagdes com os dados
experimentais foram realizados, nas sec¢des transversais, até essa distancia de 45 diametros do

bocal. A equacdo (134) ilustra como foi feito o célculo do erro.

(wm - lps)

erro = |———

x 100, (134)
Ym

onde, Y, corresponde ao valor da grandeza proveniente das medicdes e g corresponde ao

valor da grandeza proveniente das simulacdes.
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6.1.1 MALHA

Para a validag¢do do c6digo computacional foi utilizada uma malha tridimensional, cartesiana,
com elementos de tamanho uniforme na regido de refino e com elementos com uma taxa de
crescimento linear e uniforme nas demais regides. A Figura 24 apresenta a vista de topo e
lateral dessa malha. A opcdo por esta configuracdo de malha foi feita apds as andlises

realizadas em Fukumasu (2010) que adotou a configuracdo apresentada em Mustata et al.

(2009).

Figura 24: Vista de topo e lateral da malha utilizada para as simulagdes da chama Sandia/TUD D

O nudmero de elementos utilizados foi de 1.952.000, sendo 252.000 na regiao de refino com
dimensodes de 1/8D x 1/8D (em que, D € o valor do didmetro do bocal de injecdo da mistura,
para a Chama D este didmetro tem o valor de 7,2 mm) nas dire¢des transversais e com
dimensdes variando de 1/8D na dire¢do longitudinal até valores maiores devido a zona de
crescimento uniforme. A distribuicao dos elementos na se¢ao transversal € semelhante para as
quatro laterais, sendo: 50 elementos na regido de refino com lado de 1/8D e 25 elementos em
cada regiao de crescimento linear uniforme com uma razdo de 1,11 e lado inicial de 1/8 D. Na
direcdo longitudinal, os primeiros 280 elementos possuem altura uniforme de 0,19 D e a
regido de crescimento linear uniforme tem uma razao de 1,15 com altura inicial de 0,19 D.As

dimensdes do dominio computacional foram 39D x 39D x 105D. Essa dimensao foi definida
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de forma a possibilitar solugdes estdveis do cddigo computacional, tendo em vista melhor
defini¢do da localizacdo das condi¢des de contorno.

Durante o desenvolvimento da validacio do cdédigo computacional foram realizadas
simulagdes com o cddigo computacional comercial ANSYS FLUENT versdo 12.0.16 para a
realizacdo de andlises paramétricas dos modelos utilizados para a simulacdo da Chama D. As
simulagdes com o programa comercial foram bidimensionais e axi-simétricas para possibilitar
a realizacdo de simulacdes relativamente rdpidas para uma andlise paramétrica. Para essas
simulacdes duas malhas foram utilizadas, uma refinada com 52.026 células e outra com as
mesmas especificacdes da malha tridimensional utilizada no cédigo desenvolvido neste
trabalho, a qual foi composta por 15.675 células. Ambas as malhas sdo apresentadas

respectivamente na Figura 25 e na Figura 26.

L

Figura 25: Malha refinada utilizada nas simula¢des com o programa ANSYS FLUENT

A malha apresentada na Figura 25 apresenta as seguintes especificacdes: 14 elementos na
regido de refino com lado de 1/28D e 124 elementos na regido de crescimento linear uniforme
com uma razdo de 1,02 e lado inicial de 1/28 D. Na direcdo longitudinal, os primeiros 14
elementos possuem altura uniforme de 1/28 D e a regido de crescimento linear uniforme tem
uma razdo de 1,005 com altura inicial de 1/28 D. As dimensdes do dominio computacional
foram 20D x 100D.

Neste capitulo, apesar de as malhas utilizadas no cédigo serem tridimensionais e cartesianas,
as coordenadas em que os resultados sdo apresentados foram referenciadas como radial e axial

ao invés de transversal e longitudinal, apenas para simplificar a notagao.
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Figura 26: Malha com especificagdes semelhantes a tridimensional utilizada nas simula¢des com o

c6digo desenvolvido neste trabalho

6.1.2 CONDICOES DE CONTORNO
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Figura 27: Perfil de velocidade média axial e de flutuagdo turbulenta axial de velocidade da

chama Sandia/TUD D. Adaptado de Flame D (2010).

As simulagdes da chama Sandia/TUD D realizadas no cédigo computacional desenvolvido

neste trabalho tiveram como condi¢des de contorno para a velocidade média o perfil de

em que apenas o

2

velocidades levantado a partir dos dados medidos experimentalmente

componente axial desta quantidade teve valor nao nulo. Este perfil de velocidades é mostrado

fisicas

na Figura 29. Assim, para a velocidade, como também para as demais grandezas

transportadas a condicdo de entrada foi do tipo Dirichlet em todas as simulacdes realizadas
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neste trabalho, exceto para a pressdo. O perfil de velocidades da Chama D foi interpolado
linearmente nas faces dos elementos que compde o plano de entrada do dominio.

As perturbacdes da velocidade, também apresentadas na Figura 27, serviram para a
formulacao das condi¢des de contorno para a energia cinética turbulenta, que foi obtida ao se
considerar que as flutuagdes de velocidade nas direcdes transversais do jato eram

despreziveis. Dessa forma, k e ¢ foram determinados através das seguintes relagdes:

u;'?
k = (135)
2
k3/2
=t —
I D (136)
007(3)

A condi¢do de entrada para a pressao nao € definida, pois no acoplamento pressao-velocidade
PRIME as velocidades nas faces nao precisam ser corrigidas, assim o gradiente de pressdes na
face de entrada € nulo (condi¢ao de contorno do tipo Neumann de valor nulo). Essa condi¢cao
de entrada para a pressdo ¢ adotada em todas as simulagdes desenvolvidas com o codigo
computacional desenvolvido neste trabalho.

As demais faces do dominio sdo tratadas como saidas de pressao (pressure outlet, Fluent
(2006)), onde as condi¢des de contorno para a pressao sao do tipo Dirichlet (nesse caso com
valor nulo). As condi¢des de contorno para as demais quantidades fisicas transportadas sao do
tipo Neumann com valor nulo. Essas condi¢des de contorno também foram adotadas para
todas as outras simulagdes desenvolvidas neste trabalho, exceto para as realizadas com o
programa ANSYS FLUENT.

Apesar da Chama D ser estabilizada por uma chama piloto, seus efeitos foram desprezados na

simulacdo. Desse modo, o perfil da fracdo de mistura na superficie de entrada do dominio é
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do tipo top hat, sendo que as faces das células que se localizam na saida do jato t€m valor
unitdrio e nas demais regides desta superficie tem valor nulo. Os valores para a variancia da
fracdo de mistura foram definidos com interpolagdes lineares dos dados extraidos de
medi¢des experimentais, os quais sao fornecidos em Flame D (2010).

Nas simula¢des com o programa computacional ANSYS FLUENT as condi¢des de contorno
na regido de entrada da chama para o componente axial da velocidade média, k e ¢ foram
diferentes das utilizadas no cdédigo desenvolvido neste trabalho. Devido as dificuldades
associadas a interpolagdo dos perfis de velocidade no programa comercial, as condi¢des de
entrada para a velocidade tiveram valores fixos correspondentes ao valor da integragao desta
quantidade na respectiva drea superficial da injecdo. Assim, os valores de 49,0 m/s e 11,4 m/s
foram utilizados, respectivamente, para o bocal de injecdo de mistura e para a regiao de
injecdo da chama piloto.

Com a determinacao desses valores as condi¢des de k e ¢ puderam ser encontradas através das

relagcdes apresentadas, respectivamente, através das eqs. (137) e (136).

3
k=5 (UyT)?, (137)

onde, Uy € a componente axial da velocidade média na linha de centro na saida do bocal, T; é
a intensidade de turbuléncia, que neste caso foi calculada de forma aproximada através dos
valores apresentados na Figura 27 resultando nos valores de 10,0% para as superficies do

bocal e da chama piloto e 7,0% para a regido de entrada de ar auxiliar.

6.1.3 SIMULACOES

Inicialmente, na etapa de validacdo foram realizadas simulacdes da Chama D com o cddigo

computacional desenvolvido neste trabalho utilizando-se o modelo de turbuléncia k-¢ Padrio,
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em que os valores de seus parametros foram os mesmos apresentados na secdo 4.2.
Entretanto, devido as discrepancias observadas nos resultados dessas simulagdes em
comparacdo com os dados experimentais foi feito um estudo com o programa comercial
ANSYS FLUENT versao 12.0.16 para investigar as potenciais fontes que originaram essas
discrepancias observadas. A opc¢ao pelo programa comercial foi feita por ele apresentar a
possibilidade da realizagdo de simulagdes bidimensionais e assim, maior velocidade de
processamento do que o cédigo desenvolvido neste trabalho, o que torna este estudo
investigativo vidvel.

Os resultados da simulagdo da Chama D com o cédigo computacional desenvolvido neste
trabalho, juntamente com o estudo investigativo realizado com o programa comercial sao
apresentados nesta secdo na mesma sequéncia em que os estudos foram realizados na etapa de
validacdo deste trabalho. Ao final desses estudos foi possivel identificar os grandes
contribuintes das discrepancias observadas inicialmente na simulagdo da Chama D com o
modelo k-¢ Padrao, a qual é apresentada a seguir.

Os resultados das simulagdes da Chama D com o c6digo desenvolvido neste trabalho foram
coletados quando se admitiu a convergéncia dos resultados, o que ocorreu proéximo a 60.000
iteragdes. A convergéncia foi admitida quando os valores das quantidades transportadas
variaram menos de 0,05% e os residuos de calculo dos sistemas lineares foram inferiores a
1,0x10'5. A forma de célculo desses residuos foi a mesma utilizada em Fukumasu (2010).
Essas simulacdes despenderam aproximadamente 500 horas de simulacdo em uma maquina
SGI® Altix® XE320 com 16 processadores. Em média o passo de tempo de calculo de ambas
as simulagdes foi da ordem de 10* s. Em todas as simulacdes realizadas com o cédigo deste
trabalho a compilagdo foi feita com o programa Intel® Professional Compiler para Linux.

Os resultados dessa primeira simulacdo sdo identificados com a legenda “Simulagdo 17,

justamente para simplificar sua identificacdo nas figuras e as discussdes apresentadas no
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decorrer do texto. Esses resultados sdao apresentados nas figuras seguintes juntamente com 0s
resultados das andlises feitas com o programa comercial ANSYS FLUENT. A Tabela 3
apresenta um quadro resumo das legendas dessas primeiras andlises para facilitar a leitura

desta sec¢do.
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Figura 28: Comparacio entre os resultados da simulacio e os dados experimentais da componente
axial da velocidade
Ao observar a Figura 28, que apresenta comparacdes de resultados de simulacdes com os
dados de medi¢cdes experimentais do componente axial de velocidade média ao longo da linha
de centro da chama, pode-se notar que os resultados da “Simula¢do I”’ se distanciam da curva
experimental a partir de uma distancia de 20 diametros do bocal de injecdo da mistura. Esse
afastamento também pode ser identificado na Figura 29, que apresenta comparagdes entre
resultados simulados e dados de medi¢des experimentais da fragdo de mistura média ao longo
da linha de centro da chama. Entretanto, boa aproximacgdo pode ser notada a distincias

inferiores a 20 D.
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Figura 29: Comparacao entre os resultados da simulacio e os dados experimentais da fragdao de
mistura

As discrepancias observadas na Figura 29 podem ser verificadas também na Figura 30, que
apresenta os perfis radiais da fracdo de mistura média em trés se¢Oes transversais da chama.
As secOes transversais localizaram-se a distancias de 15, 30 e 45 diametros do bocal de
injecdo da mistura. E valido ressaltar que comparacdes entre dados experimentais e resultados
de simulacdes de perfis radiais ndo foram realizadas para o componente axial da velocidade
média por ndo terem sido encontrados na literatura dados experimentais desses perfis de
velocidade média.

Na Figura 30 é claramente observdvel que a uma distancia de z/D = 15 do bocal de injecao da
mistura boa aproximacgdo em relacdo aos dados experimentais foi alcancada pelo modelo.
Entretanto, a distancias maiores a diferenca entre os resultados da “Simulacdo I” e os dados
experimentais foi crescente, o que € coerente com os resultados observados ao longo da linha

de centro da chama (Figura 29). Ainda desses perfis radiais, pode ser verificado que as
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maiores discrepancias sdo encontradas nas proximidades da linha de centro da chama, sendo

que boas aproximagdes foram encontradas para maiores distancias da linha de centro.
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Figura 31: Perfis radiais de temperatura média

A Figura 31 apresenta os perfis radiais de temperatura média nas mesmas secdes transversais
em que foram apresentados os perfis radiais de fracdo de mistura média, na Figura 30. Ao
relacionar essas duas ultimas figuras e, tendo em vista que a fracao de mistura estequiométrica
da reagdo da Chama D € de aproximadamente 0,35, pode-se notar que apesar de os efeitos das
reacoes quimicas nas quantidades transportadas terem sido modelados com a fun¢ao B-PDF
que também leva em consideracdo a variancia da fracdo de mistura, ha uma forte correlacao
entre a fracdo de mistura média e o campo de temperatura média. Essa constatacdo pode ser
verificada observando a localizacdo dos pontos de maior temperatura na Figura 31, que
coincidem com os de fragdo de mistura estequiométrica.

Ao analisar o conjunto de resultados pode-se notar que as quantidades transportadas no

escoamento (componente axial de velocidade e fracdo de mistura) apresentaram valores
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inferiores aos observados experimentalmente, a partir de certa distancia longitudinal do bocal
de injecao de mistura. Esse comportamento mostra que a partir de certa distancia do bocal de
injecdo a simulac@o superestimou os efeitos difusivos do escoamento. A observacdo dessa
difusdo superestimada foi o resultado responsavel pelo desenvolvimento dos estudos com o
programa comercial ANSYS FLUENT.

Diante dos resultados da “Simulacdo I”, foi proposto o estudo das principais fontes da difusao
superestimada através de um programa comercial para torni-lo vidvel, tendo em vista o alto
custo de tempo de processamento das simulagdes realizadas com o c6digo desenvolvido neste
trabalho. Nesse sentido, o programa ANSYS FLUENT foi selecionado por ter sido de facil
acesso e utilizacdo no LETE (Laboratério de Engenharia Térmica e Ambiental), local onde o
presente trabalho foi desenvolvido.

Dentre as eventuais fontes da difusdo superestimada, duas foram selecionadas para serem
estudadas com o programa comercial: difusdo numérica e turbuléncia superestimada. A
difusdo numérica foi escolhida pelo fato de a “Simulagdo I”” ter sido realizada com o esquema
de discretizacao dos termos advectivos das equagdes de transporte do tipo Upwind de primeira
ordem, que como discutido em Versteeg e Malalasekera (2007) e Maliska (2004) introduz
difusdo numérica na solu¢do do escoamento. A turbuléncia superestimada foi selecionada
pelo fato de o modelo k-¢ Padrdo superestimar a difusdo turbulenta, como mencionado por
Hinz et al. (1999a).

Inicialmente, foi feita uma simulagdo com os mesmos modelos e pardmetros da “Simulacio I”
com o programa ANSYS FLUENT a fim de servir de base de comparagdo para as simulacdes
subsequentes, tendo em vista as diferencas das simulacdes feitas com o programa comercial e
das feitas no c6digo desenvolvido neste trabalho. As principais diferengas entre os programas
relacionaram-se ao fato de as simulacdes realizadas com o ANSYS FLUENT terem utilizado

malhas bidimensionais, discretizacdes das equacdes de transporte com formulagdes de malhas
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ndo estruturadas (o que implica em métodos de interpolagcdo distintos para os valores das
propriedades nas faces das células) e malha mais refinada (Figura 25) num primeiro
momento. A op¢ao por se utilizar uma malha mais refinada foi feita para buscar a influéncia
da malha nessas investigacdoes. A malha refinada apresentada na Figura 25 foi utilizada nas

simulacdes identificadas como “Fluent Caso I”’, “Fluent Caso II”” e “Fluent Caso III”.

Tabela 3: Quadro resumo das legendas das primeiras analises

Caso Descricao

Simulacao I Cédigo proprio com modelo de turbuléncia padrao e Upwind de 1* ordem

Fluent Caso | Semelhante a Simulagao I, mas simulado com o ANSYS FLUENT

Fluent Caso 11 Alteragao da discretiza¢ao dos termos advectivos da fracdo de mistura

Fluent Caso III | Alteracao do C,, para 1,80 e Upwind de 1* ordem em todas equagdes

Os resultados das simulagdes com o programa ANSYS FLUENT foram coletados quando se
admitiu a convergéncia dos resultados, o que ocorreu proéximo a 200.000 iteragdes. A
convergéncia foi admitida quando a solucdo das quantidades variou menos de 0,05% e os
residuos de cdlculo dos sistemas lineares foram inferiores a 10”. Essas simulacdes
despenderam aproximadamente 80 horas em um computador de mesa equipado com um
processador AMD® Phenon IV® com quatro processadores, entretanto, esses casos foram
monoprocessados.

A simulag@o que utilizou os mesmos modelos e parametros da “Simulagdo I”” foi identificada
com a legenda “Fluent Caso I”’. A principal fonte de discrepancias entre essa solugdo e a da
“Simulagdo I” foi associada a malha mais refinada utilizada na simulacdo “Fluent Caso I”’. As
influéncias associadas ao modelo de combustdo e a forma de cdlculo das quantidades nas

faces das células sao discutidas mais adiante.
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A primeira fonte de difus@o investigada foi a difusdo numérica. Os resultados dessa primeira
investigacao sao identificados pela legenda “Fluent Caso II”” nas figuras desta secao.

Para investigar a eventualidade da difusdo numérica foi feita a substituicio da forma de
discretizagcdo dos termos advectivos da equacgao de transporte da fragao de mistura média para
o esquema Upwind de 2* ordem. O fato de apenas essa equagdo ter sido alterada, enquanto as
outras continuaram com o esquema de discretizag¢do do tipo Upwind de 1* ordem, foi pelo fato
de ndo ter sido possivel a obtencao de uma solugdo estavel ao aplicar o esquema de 2* ordem
nas demais equacdes de transporte e, da fracdo de mistura média apresentar marcadamente
gradientes elevados logo nas proximidades do bocal de inje¢do de mistura. Esses gradientes
elevados foram provenientes do fato de que essa quantidade variava entre seus valores
minimos e maximos de uma célula de cdlculo a outra nas proximidades do bocal, sendo que a
fracdo de mistura média injetada pelo bocal tinha valor maximo, enquanto que logo na regiao
da chama piloto seu valor era nulo. Segundo Versteeg e Malalasekera (2007) os gradientes
elevados intensificam a difusdo numérica. Nesse sentido, as influéncias da difusdo numérica
foram avaliadas apenas pela equagdo de transporte da fracdo de mistura média.

Ao observar os resultados das simulacdes comparados com os dados experimentais ao longo
da linha de centro da chama na Figura 28 e na Figura 29 nota-se que nao houve diferencas
significativas da simulacdo “Fluent Caso II” em relacdo a simulagdo “Fluent Caso I”. Na
Figura 30 e na Figura 31 algumas diferencas sdo encontradas, em que o caso com o0 esquema
Upwind de 2° ordem apresentou um deslocamento sutil em dire¢do aos dados experimentais.
Na investigag¢do da turbuléncia superestimada os resultados obtidos alteraram-se notadamente
em relacdo aos anteriores, como pode ser visto nas figuras anteriores pela legenda “Fluent
Caso IIT”. Nesta etapa de investigacdo das eventuais fontes da difusdo superestimada foi feita
a alteracdo do valor do parametro C;, de 1,92 para 1,80 segundo o modelo proposto em Hinz

et al. (1999a), que procurou reduzir a difusdo superestimada na simulagcdo de jatos circulares



114

com o modelo k-¢ Padrao. Como pode ser notado nas figuras que comparam os valores da
fracdo de mistura média, houve grande aproximacao entre os resultados das simulagdes e os
dados experimentais. Na Figura 28 pode ser observado que o componente axial de velocidade
foi superestimado por essa alteragdo. Essas discrepancias observadas na comparagao entre os
perfis de velocidade ao longo da linha de centro foram atribuidas ao acoplamento entre as
equagoes de transporte da quantidade de movimento linear média e a fragdo de mistura média.
Certamente, a grande aproximacdo observada pela fracdo de mistura e as discrepancias
observadas pela velocidade média mostram que ainda ha deficiéncias no modelo do caso
“Fluent Caso III”. Entretanto, tendo em vista que esse estudo com o programa ANSYS
FLUENT teve a finalidade de ser investigativo, pode-se concluir que a turbuléncia
superestimada foi a principal fonte de da difusdo superestimada observada nas simulagdes
realizadas com os valores padroes dos parametros das equacdes de transporte de k e de e.

Dentre as eventuais causas desse desacoplamento entre as equacdes de fracdo de mistura
média e de quantidade de movimento linear média podem ser listadas: a incapacidade do
modelo de combustdo em calcular corretamente a massa especifica da mistura, pois ao
observar as comparacdes entre os perfis de temperatura média na Figura 31 nota-se que esta
quantidade foi superestimada pelo modelo de combustdo do programa ANSYS FLUENT
(modelo de equilibrio quimico com uma unica reacdo global e tratamento estatistico das
reacdes turbulentas feitas por funcdes do tipo -PDF); a modelagem incorreta da difusividade
da equacdo de transporte da fracdo de mistura média. Dessa forma, eventuais possibilidades
para melhorar os resultados da simulacao com o modelo da simulacdo “Fluent Caso III” sdo a
alteracdo do modelo de combustio e andlises de variacdes paramétricas do nimero de Prandtl
turbulento (o;) da equacdo de transporte da fracdo de mistura, o que alteraria o valor de sua

difusividade.
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A equacgdo de &, segundo mencionado em Pope (2000), é melhor interpretada como uma
equagdo empirica e associada ao fluxo de energia cinética turbulenta na cascata de energia
turbulenta. Dessa forma, os valores de seus parametros, inclusive o Cz,, devem definidos de
acordo com observacdes experimentais. Tendo em vista que dissipagdo da turbuléncia
comporta-se de forma distinta em escoamentos diferentes, uma equacdo generalista para &
sempre insere na solu¢do uma discrepancia associada ao desvio da dissipacdo de energia
cinética turbulenta do escoamento estudado em relacdo ao escoamento em que 0s parametros
da equacdo generalista foram ajustados. Entretanto, como observado em Pope (1978) a
discrepancia associada ao decaimento superestimado da turbuléncia relaciona-se a anomalia
de jatos circulares livres. Neste ultimo trabalho foram apresentadas outras formas de se
corrigir essa anomalia alterando os valores dos parametros da equagdo de ¢, as quais foram
criticadas pela falta de generalidade de aplicacdo. Assim, Pope (1978) apresentou uma forma
genérica para a correcdo deste problema introduzindo um termo associado ao estiramento de
vortices na equagdo de &, em que boas aproximagdes de jatos foram obtidas para o célculo de
jatos circulares em malhas bidimensionais axi-simétricas. Entretanto, tendo em vista a
aplicacdo mais acessivel do modelo de turbuléncia, a alteracao do valor parametro C,, de 1,92
para 1,80 foi adotada para as simulacOes subsequentes, considerando-se que neste presente
trabalho apenas simulacdes de jatos circulares livres foram realizadas.

Apos a investigacdo realizada para se determinar a origem da turbuléncia superestimada foi
feita uma simulacdo com o cédigo desenvolvido neste trabalho com o a alteragdo do
parametro C,, e aplicando-se o esquema de discretizacido dos termos advectivos das equacdes
de transporte do tipo TVD/SUPERBEE. Os resultados dessa simulacdo sio identificados com
a legenda “Simulacdo II” nas figuras desta se¢do. A Figura 32 apresenta os resultados obtidos
com essa simulagdo para os campos das quantidades médias: componente axial de velocidade,

fracdo de mistura e temperatura.
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Figura 32: Campos de temperatura, fracdo de mistura e componente axial de velocidade da "Simulagdo
IIH

Ao observar a Figura 33 nota-se que resultados semelhantes para o decaimento do
componente axial da velocidade média ao longo da linha de centro da chama foram
encontrados em relagdo aos resultados da simulagdao “Fluent Caso III”. Como observado na
Figura 34 os resultados para a fracdo de mistura média ao longo da linha de centro
aproximaram-se mais dos dados experimentais em relagdo a “Simulagcdo I”, porém nao
alcancaram os resultados obtidos com a simulac@o “Fluent Caso III”. Resultados semelhantes

puderam ser observados na Figura 35, que apresenta os perfis radiais da fracdo de mistura
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média nas mesmas secdes transversais dos dados apresentados na Figura 30. A Tabela 4

apresenta um quadro resumo desta segunda etapa de simulagdes.

70 - -
------- Experimental
= o= Simulagdo |

g 60 —o— Simulac3o Il
© Fluent Casol
E 50 me— —-— — = = Fluent Casolll
g N, % — - - Fluent CasolV
S L Fluent Caso V
s 40 - 3
o
K]
>
]
S 30 -
8
x
©
8
S 20 -
c
o
[oX
5
8 10 -
O T T T T T 1
0 20 40 60 80 100 120

z/D

Figura 33: Comparacio entre os resultados das simulagdes corrigidas e os dados experimentais da

componente axial da velocidade

Tabela 4: Quadro resumo das legendas da segunda etapa de anélises

Caso

Descricao

Simulacao I

Cédigo préprio com modelo de turbuléncia padrao e Upwind de 1* ordem

Simulacao 11

“Simulacdo I” com TVD/SUPERBEE e C;, = 1,80

Fluent Caso 1

Semelhante a Simulagdo I, mas simulado com o ANSYS FLUENT

Fluent Caso III | Alteracao do C,, para 1,80 e Upwind de 1* ordem em todas equagdes
Fluent Caso IV | “Fluent Caso III” com malha da Figura 26
Fluent Caso V “Fluent Caso I’ com malha da Figura 26

As discrepancias observadas entre as simulagdes “Simulacdo II” e “Fluent Caso III” foram

atribuidas a diferenca entre as malhas utilizadas em cada uma das simula¢des. Portanto, para
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avaliar essa justificativa e, assim, validar rigorosamente o cédigo foram realizadas simulagdes

com a malha apresentada na Figura 26, que possui as mesmas caracteristicas geométricas

malha usada na “Simulacao I’ e na “Simulagao II”.
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Figura 34 Comparacio entre os resultados das simulagdes corrigidas e os dados experimentais da

fracdo de mistura

Duas simulagdes foram realizadas com o programa ANSYS FLUENT e com a malha

apresentada na Figura 26, uma com os valores padrio dos parametros da equagdo de

transporte de ¢ (“Fluent Caso V”, semelhante ao “Fluent Caso I”’) e outra com o pardmetro C»,

ajustado (“Fluent Caso IV”, semelhante ao “Fluent Caso III”).

Observando-se os resultados da fracdo de mistura média de “Fluent Caso IV”, nota-se que

houve grande aproximacgdo entre seus resultados e os apresentados pela “Simulagdo II” ao

longo da linha de centro da chama, como mostrado na Figura 34, e nos perfis radiais, como

mostrado na Figura 35. Semelhantemente, os resultados dessa mesma quantidade para a

simulacdo “Fluent Caso V”” comparados com os obtidos na “Simulacdo I’ também apresentam
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grande aproximacao ao longo da linha de centro (Figura 34) e nos perfis radiais apresentados

na Figura 35.
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Figura 35: Perfis radiais de fragdo de mistura média das simulac¢des corrigidas

Ao analisar o comportamento da velocidade ao longo da linha de centro na Figura 33 nota-se
que os resultados do caso “Fluent Caso IV” sofreram alteracdes em relacdo aos obtidos na
simulacdo “Fluent Caso III”, entretanto ndo se aproximaram consideravelmente dos resultados
da “Simulacdo II”. Porém, os resultados do caso “Fluent Caso V”’ além de sofrerem alterag¢des
em relacdo aos obtidos na simulag¢do “Fluent Caso I”’, também se aproximaram razoavelmente
dos apresentados pela “Simulagcao I”. Na Figura 33 pode-se observar que a influéncia da
malha no componente axial de velocidade média ao longo da linha de centro entre os
resultados dos casos com o modelo de turbuléncia padrio e com o modelo ajustado é
semelhante. As diferencas entre os casos “Fluent Caso IV” e “Fluent Caso III” e entre os
casos “Fluent Caso V” e “Fluent Caso I” sdo muito préximas. A Figura 36 mostra uma
comparacdo dessas diferencas ao longo da linha de centro, em que Vel,, corresponde a

velocidade do caso de malha refinada e Vel,,, ao caso de malha menos refinada.
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Figura 36: Comparacio entre as diferencas de velocidades entre os casos do programa ANSYS
FLUENT

A Figura 37 mostra uma comparacdo semelhante a realizada para as velocidades na Figura 36,
porém para a fracdo de mistura, em que a diferenga € definida entre os resultados das malhas
mais refinadas (f,,,) menos os obtidos com as malhas menos refinadas (f,,).

Ao observar essas duas figuras, nota-se que a influéncia das malhas nos resultados das
simulacdes é muito semelhante, o que permite a conclusido que o refinamento da malha foi a
principal causa de os resultados da “Simula¢do II” ndo terem alcancado os da simulacdo
“Fluent Caso IIT”.

Simulacdes com malhas mais refinadas que a apresentada na Figura 24 ndo foram feitas com
o codigo deste trabalho, pois seriam invidveis no tempo de desenvolvimento deste estudo,
tendo em vista o alto custo de processamento que demandariam. E vilido ressaltar que o
cddigo desenvolvido nesse trabalho ndo teve como objetivo o baixo custo de processamento,
mas sim uma sintaxe didatica para permitir 0 seu uso posterior por outros usudrios, o que

prejudicou o desempenho dos célculos.
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Figura 37: Comparacio entre as diferencas de fracdo de mistura entre os casos do programa ANSYS
FLUENT

As diferencas sutilmente maiores entre os casos I e V também podem ser verificadas na
Figura 35, em que as simulacdes do caso V apresentam-se levemente superestimadas em
relac@o ao caso I e mesmo em relacao a “Simulagdo I”.

A partir dos resultados da Figura 36 e da Figura 37 nota-se que as velocidades na malha mais
grosseira foram menores que as da malha mais refinada, o que permite concluir que a malha
mais grosseira introduziu difusdo numérica na solucdo. Essa difusdo numérica provém do fato
de os erros de conservagao das quantidades transportadas na malha mais grosseira serem mais
pronunciados que na refinada. Esses erros apresentam valores numéricos maiores quando as
quantidades transportadas também apresentam valores numéricos maiores, 0 que tornam 0s
erros de conservagcdo mais pronunciados como pode ser visto entre os resultados do modelo
de turbuléncia ajustado na Figura 36, que mostra erros de valores mais elevados que na
comparacgdo entre os casos do modelo de turbuléncia ndo ajustado nessa mesma figura. Tendo

em vista que com o ajuste do modelo de turbuléncia a dissipacdo de turbuléncia aumenta, a
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velocidade média do escoamento também aumenta. Essas mesmas observacdes também
podem ser extraidas da Figura 34 e da Figura 37 para a fragao de mistura média.

A maior diferenca entre as simulagdes “Fluent Caso IV” e “Simulagao II” do que a entre as
simulacdes “Fluent Caso V” e “Simulacdo I” podem ser justificadas, pelas diferencas entre as
condicdes de contorno das simulagdes realizadas com o programa ANSYS FLUENT e das
realizadas com o c6digo deste trabalho.

Como mencionado no item 6.1.2 a velocidade de injecao da mistura no programa comercial
foi obtida pela integracao do perfil de velocidades obtido experimentalmente na superficie do
bocal de injecao, dividida pela sua drea. Isso garantiu que a mesma vazao de mistura medida
experimentalmente fosse injetada na simulagdo. Entretanto, essa abordagem faz com que
valores menores para velocidades sejam definidos como condicdo de contorno nas
proximidades da linha de centro da chama em relacao aos medidos experimentalmente, o que
introduz discrepancias nas simulagdes. Nas proximidades do bocal de injecdo, os valores das
velocidades foram nitidamente menores devido a esta abordagem, sendo que estas diferencas
se esvaneceram quando a chama atingiu a regido de auto-similaridade. Apesar de que,
inicialmente, como pode ser visto nas figuras que apresentam resultados ao longo da linha de
centro, o decaimento da velocidade do programa comercial foi menor que o das simulagdes do
cddigo deste trabalho, os valores dessa quantidade foram menores, o que deslocou a curva da
regido de auto-similaridade para valores menores. Isso foi intensificado na malha grosseira
quando as quantidades transportadas tiveram maior intensidade por introduzirem maior
difusdo associada a ndo conservacdo das quantidades transportadas, como foi o caso da
simulacdo “Fluent Caso IV” em que o modelo de turbuléncia foi ajustado. Portanto, maiores
diferencas entre as simulacdes “Fluent Caso IV” e “Simulacdo II” do que a entre as
simulacoes “Fluent Caso V” e “Simulacdo I’ foram encontradas para o componente axial de

velocidade média.
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Figura 38: Perfis radiais de temperatura média das simulag¢des corrigidas

Ao observar os resultados dos perfis de temperatura nas se¢des transversais a 15, 30 e 45
diametros de distancia do bocal de injecdo de mistura, nota-se que o modelo de equilibrio
quimico proposto pelo programa ANSYS FLUENT superestimou o campo de temperaturas
médias de forma mais acentuada que o modelo de folha de chama utilizado no cédigo deste
trabalho. Estas discrepancias estdo associadas com o modelo de combustio, tendo em vista
que os perfis de fracdo de mistura apresentaram boa aproximacdo entre as simulagdes
correlatas, como mostrado na Figura 35. No entanto, ao comparar os resultados da Figura 35
com os da Figura 38, observa-se forte relacdo entre os resultados da temperatura com os da
fracdo de mistura. Assim, nota-se que apesar da dependéncia da varidncia da fracdo de
mistura na determinacdo da temperatura, esta estd fortemente correlacionada com a fracao de
mistura. A Figura 39 apresenta os perfis da temperatura média ao longo da linha de centro da
chama para todos os casos simulados nesse trabalho para a Chama D. Nesta figura pode-se
notar claramente que os valores das temperaturas obtidas com o programa ANSYS FLUENT
superestimaram de forma ligeiramente mais acentuada os dados experimentais do que os
obtidos com o cddigo desenvolvido neste estudo. Nota-se claramente que os casos que
tiveram o modelo de turbuléncia ajustado apresentaram resultados mais proximos dos dados

experimentais, tanto os realizados na malha refinada, quanto os realizados na malha grosseira.
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Figura 39: Perfis de temperatura média ao longo da linha de centro da chama

Ao analisar os resultados dos campos de temperatura, verifica-se que as influéncias do
modelo de combustdo nas simulagdes ndo foram tdo impactantes como as alteragdes de
malhas e modelo de turbuléncia. Assim, a modelagem da combust@o nao influenciou de forma
considerdvel os resultados obtidos nas simulagdes apresentadas.

O programa comercial diferencia-se do cédigo deste trabalho no célculo das quantidades nas
faces das células, sendo que no primeiro, por utilizar discretizagdes das equacdes baseados em
métodos usados em cdlculos com malhas ndo estruturadas, os valores das propriedades nas
faces das células sao calculados com interpolagdes de segunda ordem. No cddigo
desenvolvido neste trabalho os valores das quantidades nas faces das células nao sao
interpolados na posi¢cdo geométrica das faces, como feito diretamente em esquemas de
discretizagdo de malhas nao estruturadas (Maliska, 2004). No caso do c6digo em questao, foi
utilizado o método CDS que atribui ao valor da quantidade na face de uma célula o resultado
da interpolacdo desta quantidade no ponto médio definido entre os centros das células
vizinhas, tendo em vista que foi utilizado o arranjo co-localizado e as varidveis sao

armazenadas no centro das células. Esta abordagem introduz a distor¢do da malha de célculo
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apresentada em Patankar (1980) para casos onde malhas que possuem regides de refino.
Porém, no desenvolvimento deste estudo admitiu-se que os erros devido a esta distor¢ao nao
afetariam consideravelmente a solucdo. Ao observar os resultados apresentados nesta sec@o
que se mostraram influenciados predominantemente pelo modelo de turbuléncia e pela malha
de células, pode-se constatar que o pressuposto adotado para a distor¢ao da malha de célculo

foi aceitavel.

8B

e Erro Simulagéo | e
—Erro Simulagéo Il

Erro (%)

Figura 40: Anélise do erro ao longo da linha de centro da chama para a componente axial de
velocidade média
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Figura 41: Anélise do erro ao longo da linha de centro da chama para a fragdo de mistura média
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Ao analisar os resultados apresentados na Figura 40 e na Figura 41 que apresentam analises
do erro [calculado segundo a equagdo (134)] da “Simulagdo I” e da “Simulacdo II” para a
componente axial da velocidade média, como também para a fracdo de mistura média,
observa-se que os erros obtidos foram inferiores a aproximadamente 15% para a “Simulagdo
IT” em ambas as varidveis. Assim, os resultados da “Simulagdo II” atenderam o critério de
valida¢do definido nesse estudo, o que permite concluir que o cdédigo computacional
desenvolvido neste trabalho foi validado. Nota-se, com esses resultados e com os demais
apresentados nesta sec@o, que a modelagem da turbuléncia foi a principal responsavel pelas
discrepancias observadas entre os resultados da “Simulacdo I” e os dados experimentais. A
realizacdo de simulagdes com o programa ANSYS FLUENT com uma malha de
caracteristicas semelhantes a utilizada no cdédigo deste trabalho tornou possivel, também,
certificar o funcionamento deste codigo.

Tendo em vista os potenciais responsaveis pelas discrepancias observadas nos resultados das
simulagdes, apesar da existéncia de certa difusdo numérica introduzida pela falta de
refinamento da malha, nota-se que os seus efeitos nos resultados foram muito menores que os

associados a modelagem da turbuléncia. Dessa forma, nota-se que os efeitos da malha nas

simulacdes ndo prejudicaram o procedimento de calculo de forma significativa.

6.2 CHAMA DE SPRAY

A simula¢do de uma chama de spray turbulenta € o tema do presente trabalho.

Apds a realizacdo da validagdo do cdédigo computacional foi feito o estudo da chama
turbulenta de spray de etanol. Os ajustes e corre¢des estudados na parte de validacdo foram
adotados nas simulacdes da chama de spray. Nesse sentido, a alteracao do valor do pardmetro

C;. de 1,92 para 1,80 foi feita no cédigo utilizado nas simulacdes da chama de spray.
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Assim, nesta sec@o sdo apresentados os resultados obtidos com os modelos implementados
para a modelagem da chama turbulenta de spray de etanol apresentada em Masri e Gounder

(2010).

6.2.1 MALHA

Para a realizacdo das simulagdes da chama de spray foi utilizada uma malha tridimensional,
cartesiana, com elementos de tamanho uniforme na regido de refino e com elementos com
uma taxa de crescimento linear e uniforme nas demais regides. A opg¢ao por este tipo de malha
foi proveniente das andlises realizadas na etapa de validacdo desse estudo. O nimero de
elementos utilizados foi de 1.837.000, sendo 626.688 na regido de refino com dimensdes de
1/16D x 1/16D (nesse caso D tem o valor de 10,5 mm) na secdo transversal e altura variando
de 1/16D até dimensdes maiores devido a regido de crescimento linear. A distribuicdo dos
elementos na secdo transversal é semelhante para as quatro laterais, sendo: 48 elementos na
regido de refino com lado de 1/16 D e 15 elementos em cada regido de crescimento linear
uniforme com uma razao de 1,3 e lado inicial de 1/16 D. Na direcdo longitudinal, os primeiros
272 elementos possuem altura uniforme de 0,17 D e a regido de crescimento linear uniforme
tem uma razao de 1,12 com lado inicial de 0,17 D. As dimensdes do dominio computacional

foram 37D x 37D x 97D. A Figura 42 apresenta a vista de topo e lateral da malha utilizada.

Figura 42: Malha utilizada para a simulagdo de sprays
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6.2.2 CONDICOES DE CONTORNO

Na regido de entrada, as condi¢des de contorno foram extraidas dos dados experimentais da
chama de spray.

As velocidades na regiao de entrada foram interpoladas linearmente a partir dos perfis
definidos pelos dados experimentais apresentados na Figura 43. E vilido ressaltar que as
condi¢des de contorno para as velocidades apenas compreenderam o componente axial da
velocidade média, tanto para a fase gasosa, quanto para a fase liquida. Sendo que os demais
componentes de velocidade foram definidos com o valor nulo na regido de entrada.

Os valores da energia cinética turbulenta foram calculados das flutuacdes de velocidade
medidas experimentalmente (apresentadas na Figura 43) com a equacdo (135). A partir dos
valores calculados para a energia cinética turbulenta desta chama de spray, a equagdo (136)

foi utilizada para calcular e.
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Figura 43: Perfil de velocidade média axial e de flutuagdo turbulenta axial de velocidade da chama
turbulenta de spray de etanol. Adaptado de Masri (2009).
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A fracdo de mistura teve como condic@o de contorno uma funcao do tipo “fop hat” com valor
de 0,12 na regido do bocal de injecdo do spray e valor nulo nas regides da chama piloto e da
entrada de ar auxiliar. O cdlculo das condi¢des de contorno para a varidncia da fracdo de
mistura foi definido através da equacdo (138) devido a ausé€ncia de medi¢cdes experimentais

dessa quantidade.

2 =f(1-f). (138)

A equacdo (138) corresponde ao valor limitante superior da variincia da fracdo de mistura.
Tendo em vista que a fracdo de mistura s6 ndo € nula na regidao do bocal, a sua variincia
também foi representada com uma funcdo do tipo “top hat” na regido de entrada do dominio
com o valor de 0,10 na regidao do bocal. A condicdo de contorno para a pressao na regiao de
entrada foi do tipo Neumann com valor nulo.

A injecdo de goticulas no dominio de cdlculo foi feita com o uso de um lancador aleatdrio.
Esse langador utilizou varidveis aleatdrias de distribuicdo uniforme para definir a posi¢cdo de
langamento e o didmetro de cada uma das goticulas injetadas no dominio.
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Figura 44: Distribui¢do de nimero de goticulas de cada uma das curvas de injec@o apresentadas em
Masri e Gounder (2010).
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A posicdo de lancamento das goticulas € definida em coordenadas polares. O lancador
seleciona um angulo de lancamento e uma distancia radial entre linha de centro do spray e a
borda do bocal de injecdo. O angulo de lancamento € selecionado por uma varidvel aleatéria
(de distribui¢ao uniforme) pertencente aos numeros naturais de 1 a 100, que seleciona arcos
uniformemente espacados. Assim, neste trabalho ha 100 angulos de langamento de goticulas,
os quais sao uniformemente espacados em 3,6°. Os raios de lancamento foram 0s mesmos
definidos nas medicdes de distribuicdo de tamanhos de goticulas realizadas em Masri e
Gounder (2010), cujos resultados sdo apresentados na Figura 7. Dessa forma, nove raios
foram definidos para os lancamentos. Porém, para a sele¢do desses raios foi necessdria a
determinacdo do nimero de goticulas injetadas em cada uma das curvas de distribui¢ao
apresentadas na Figura 7. Essa necessidade foi encontrada para que o langador possa
reproduzir as mesmas distribuicdes de nimero de goticulas medidas experimentalmente.
Assim, foi determinada a distribui¢do de nimero de goticulas apresentada na Figura 44.

Ap6s a definicdo da posicdo de lancamento, o algoritmo determina o didmetro e a velocidade
da goticula. A determinacdo do didmetro foi feita aleatoriamente seguindo as curvas de
distribuicao de tamanhos, Figura 7, as quais sdo associadas aos raios de lancamento.
Entretanto, apenas com as curvas de distribuicdo de tamanhos de goticulas ndo seria possivel
fazer a injecdo aleatdria seguindo essas proprias distribui¢cdes. Desse modo, foi necessdria a
defini¢do de curvas da fracdo madssica de goticulas menores que um didmetro definido (que
pode ser chamada de fragdo madssica acumulada) em funcdo deste proprio didmetro,
provenientes das distribuicdes apresentadas na Figura 7. As curvas de fracdes madssicas
acumuladas sdo semelhantes as necessdrias para a obtencdo de fungdes de distribuicdo de
Rosin-Rammler (Kuo, 1986). As curvas obtidas para o desenvolvimento do presente estudo

sdo apresentadas na Figura 45 para cada uma das curvas de inje¢do apresentadas na Figura 7.
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Figura 45: Relacdo entre os valores de didmetros de goticulas e as suas fracdes mdssicas.

ApOs a obtencdo das curvas de fragdo massica acumulada o algoritmo de lancamento utiliza
uma varidvel aleatdria uniformemente distribuida, com valores entre 0 e 1, para representar a
fracdo mdssica acumulada. Desse modo, com as curvas apresentadas na Figura 45, a fracdo
madssica acumulada aleatéria determina os didmetros da goticula a ser lancada obedecendo as
curvas de distribuicdo obtidas experimentalmente. A Figura 46 apresenta uma comparagdo
entre as distribui¢cdes de tamanhos de goticula que resultaram deste procedimento de célculo e
as obtidas experimentalmente.

De acordo com o diametro e a posicao de lancamento de cada goticula foi apresentado em
Masri e Gounder (2010) um valor do componente axial de velocidade média, como pode ser
verificado na Figura 6 para a posicdo axial x/D 0,3. Este valor foi entdo atribuido como

velocidade inicial da goticula.
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No algoritmo de lancamento, o nimero de goticulas langadas em cada intervalo de tempo de
calculo da fase gasosa € o suficiente para que a massa liquida injetada corresponda a massa
injetada experimentalmente neste mesmo intervalo de tempo. Assim, de acordo com os
intervalos de tempo de cdlculo utilizados nas simulacdes realizadas neste estudo, que serdo
apresentados na proxima secdo, o nimero de goticulas langadas em cada passo de tempo

(préximos a 1,0x107 s) foi de aproximadamente 500.
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Figura 46: Distribuicdes de tamanho de goticulas injetadas no dominio de célculo

A condic@o inicial de temperatura das goticulas foi de 298,15K, sendo que a distribui¢ao

dessa temperatura no interior da goticula € uniforme no modelo adotado (item 4.4.2).
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6.2.3 SIMULACOES

Nesta secdo os resultados das simulacdes da chama turbulenta de spray de etanol sdo
apresentados e discutidos.

Os resultados da simulacao foram coletados quando se admitiu a convergéncia, o que ocorreu
proximo a 65.000 iteracdes. Como mencionado por Chrigui et al. (2010a), nao ha uma forma
universal para se selecionar um critério de convergéncia em casos de acoplamento de métodos
do tipo Euler-Lagrange. Comumente admite-se a convergéncia quando as propriedades da
mistura ndo variam, consideravelmente, de uma iteracdo a outra. Portanto, neste estudo a
convergéncia foi admitida quando a solucdo das quantidades variou menos de 0,05% e os
residuos de calculo dos sistemas lineares foram inferiores a 1,0X10'5 s. A forma de calculo
desses residuos € a mesma que foi utilizada em Fukumasu (2010).

A solucdo da simulacdo despendeu aproximadamente 1000 horas de simulacio em uma
maquina SGI® Altix® XE320 com 16 processadores. Entretanto, € vélido ressaltar que o
aumento na velocidade de processamento conseguido como método de processamento
paralelo OpenMP™ na simulacdo da chama de spray foi menor que 2 vezes. Pois, as rotinas
associadas a fase dispersa ndo foram paralelizadas. Em média o passo de tempo de célculo da
simulagdo foi da ordem de 1,0x107.

A Figura 47 apresenta a comparacao dos resultados do componente axial de velocidade média
de cinco faixas de didmetros de goticulas da simulacdo com os dados experimentais em quatro
secOes transversais distanciadas do bocal de injecao do spray em 0,3D, 10D, 20D e 30D. A
partir dessa figura, nota-se que as maiores discrepancias entre os resultados foram mostradas
pelas goticulas de menor diametro.

Nas proximidades do bocal de injecdo as goticulas de maiores didmetros apresentam
aproximacao razodvel dos dados experimentais. Entretanto, pode ser observado que as

discrepancias entre os resultados da simulacdo com os dados experimentais crescem conforme
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a distancia da secdo transversal do bocal cresce. Nas sec¢Oes transversais distantes a 0,3D e
10D do bocal verifica-se que as diferencas entre velocidade calculadas e as medidas
aumentam quando as comparagdes sao feitas a maiores distancias da linha de centro da chama
de spray. Esse comportamento é mais sutil na secdo transversal distante em 20 didmetros do
bocal e ndo percebido na secdo mais avancada na chama. Em especial nas comparacdes
realizadas em z/D = 10, boa aproximacao entre os resultados calculados em compara¢do com
os dados medidos foi obtida nas proximidades da linha de centro da chama para todas faixas

de diametros de goticulas.
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Figura 47: Comparacio dos resultados do componente axial da velocidade média das goticulas obtidos
na simulacdo com dados experimentais.

E importante observar que as goticulas de menor tamanho possuem menor tempo de relaxagio
que goticulas maiores, como apresentado na equacao (58). O tempo de relaxacdo corresponde

ao intervalo de tempo que a goticula leva para que sua velocidade seja a mesma da fase
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dispersante. Esse parametro mostra que as goticulas menores possuem menor inércia quando
comparadas as maiores. Assim, goticulas menores tendem a ser mais influenciadas por forgas
dinamicas do escoamento, e, portanto, acabam sendo carregadas pelo movimento da fase
gasosa. Isso ocorre com as goticulas de didmetro menor que 10 um neste caso, como
mencionado por Masri e Gounder (2010). Dessa forma, avaliando apenas os dados
experimentais da Figura 47, pode-se verificar que, em regides proximas ao bocal, as
velocidades da fase gasosa sdo maiores que as velocidades das goticulas. Esse comportamento
se inverte a uma distancia de 30D do bocal. Entretanto, o componente axial das velocidades
médias de ambas as fases sdo quase iguais a uma distancia de 20D do bocal. Essa distribui¢ao
de velocidades, observada experimentalmente, ndo € observada nas simulacdes. Na realidade,
as goticulas de maior tamanho se mant€ém com velocidades mais altas que as de menor
tamanho durante todo o escoamento, como mostrado na Figura 47, com excec¢do a regidao
localizada nas proximidades da linha de centro do spray na se¢do transversal de z/D = 10.
Esse comportamento observado nos resultados das simulagdes mostra que as velocidades da
fase gasosa foram subestimadas.

A singularidade observada na Figura 47, em que ha uma aproximagdo dos resultados da
simulacdo com os dados experimentais nas proximidades da linha de centro na secdo
transversal de z/D = 10, € explicada por deficiéncias do modelo de combustdo utilizado nessas
simulagdes. O modelo de folha de chama, conforme apresentado na secdo 4.3.1, sempre
considera a reacdo quando o valor da fracdo de mistura estequiométrica aparece no campo do
escoamento. Com o tratamento estatistico das reacdes turbulentas os valores das quantidades
provenientes do modelo de combustdo sdo atenuados com a variancia da fracdo de mistura
através da fungdo B-PDF. Entretanto, quando a fracdo de mistura estequiométrica é atingida
no escoamento, valores elevados de temperatura sdo atingidos, o que pode ser visto na Figura

18 e na Figura 19, apesar de atenuados pela funcio -PDF. Dessa forma, quando as goticulas
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cruzam a regido de temperaturas elevadas nas proximidades do bocal, conforme mostrado na
Figura 48, elas tém alta taxa de evaporagdo. Consequentemente, com essa alta taxa de
evaporacao, muita massa de combustivel é injetada na fase gasosa o que acaba por aumentar
os valores do termo fonte associado a evaporacao da equagdo de transporte de quantidade de
movimento linear, equacdo (84). Como resultado, o aumento desse termo fonte acaba
aumentando as velocidades nessa regido, o que gera um nucleo de velocidades elevadas no
centro inferior da chama, o qual pode ser observado na Figura 48.

Dessa forma, as velocidades elevadas da fase gasosa no nicleo observado na Figura 48
aumentaram as velocidades das goticulas nessa mesma regido, o que pode ser visto na secao
transversal z/D = 10 da Figura 47.

O aumento de temperaturas nas proximidades do bocal de injecio de combustivel, que &
observado na Figura 48 ocorre pelo fato de o valor estequiométrico da fragdo de mistura ser
atingido nessa regido. A injecao de fracdo de mistura pelo bocal é feita com valores inferiores ao
estequiométrico para essa quantidade. Entretanto, conforme o spray se desenvolve, goticulas
evaporam e a fracdo de mistura gradualmente aumenta até passar por seu valor
estequiométrico, o que gera essa regido de temperaturas elevadas, observada na Figura 48. Esse
comportamento é uma das desvantagens apresentadas pelo modelo de folha de chama na
modelagem da chama experimental que foi escolhida neste trabalho. Acredita-se que, na chama
experimental, hd uma zona de reacdo nessa mesma regido proveniente da pré-mistura que
ocorre entre o ar de arrasto e o vapor de combustivel da evaporacdo de goticulas nos canais do
injetor. Nesse sentido, a anomalia é apenas local, concentrando-se na proximidade do bocal, e
devido a modelagem da combustdo, enquanto que para o restante do escoamento a presenca
dessa zona de reacdo observada na simulacdo se assemelha a provavel presenca de uma zona de
reacdo de pré-mistura da chama experimental.

Apesar das baixas velocidades verificadas nos resultados apresentados na Figura 47, os perfis

radiais de temperatura média da fase gasosa mostraram boa aproximac¢do com os dados
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experimentais a pequenas distancias do bocal de injecdo. Ao observar os resultados
apresentados na Figura 49, os dois primeiros perfis mostraram que os resultados da simulag¢ao
tiveram boa aproximac¢do das medi¢des experimentais. No entanto, os resultados
apresentaram difusdo radial mais pronunciada que os dados das medi¢des, o que € claramente
observdvel com o decaimento suave dos perfis a partir do ponto de maior temperatura. O
perfil radial de excesso de temperatura da secdo transversal de zZD = 30 mostrou maiores
discrepancias que os outros dois perfis. Nesta regido temperaturas mais elevadas foram

atingidas nas simulac¢des que nas medi¢des experimentais.

Comp. axial da vel. média [m/s] Fracao de mistura média Temperatura média [K]
BN T T TTT TR B TTT7T 77 B 777 e
2 B 9 13 168 20 23 27 30 M4 00z 01 015 02 025 03 033 04 400 B14 828 10431257 1471 1686 1900

Figura 48: Campos das quantidades médias: componente axial de velocidade, fracdo de mistura e
temperatura, no plano central do dominio de célculo
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Figura 49: Perfis radiais do excesso de temperatura média da fase gasosa

Os valores superestimados dos perfis radiais do excesso de temperatura média sao atribuidos
ao modelo de combustdo utilizado para a realizagdo das simulagdes com o codigo
desenvolvido neste trabalho. Como observado nos perfis radiais de temperatura da parte de
validac¢do, o modelo de folha de chama superestimou os valores da temperatura média. As
boas aproximagOes para as duas primeiras se¢des transversais da Figura 49 podem ser
atribuidas a modelagem do fendomeno de resfriamento evaporativo, considerando que o
nimero de goticulas, e consequentemente a taxa de evaporagdo, € elevado em regides mais
proximas do bocal. No caso da secdo transversal z/D = 30 ha menos goticulas que nas regides
mais proximas do bocal, tendo em vista que um bom nimero delas ja evaporou, ou mesmo se
dispersou pelo escoamento. Dessa forma, os efeitos do resfriamento evaporativo sao menos
pronunciados nessa regido mais distante, o que faz com que os valores de temperatura sejam
maiores. A Figura 50 mostra o campo do termo fonte de massa no dominio de cdlculo, o que
corrobora o argumento dado as maiores temperaturas observada no perfil de z/D = 30. Como
pode ser visto nessa figura, a distancia de 30D do bocal pouca evaporag¢iao ocorre em relagao
aos outros dois planos, tendo em vista que os termos fonte de massa indicam a entrada de
combustivel proveniente da evaporacao das goticulas.

Para avaliar a modelagem da evaporacdo de goticulas foi feita a comparagdo da distribuicao

de seus tamanhos calculados nas simulagdes com os dados medidos experimentalmente. Essas
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comparacdes foram realizadas nas mesmas posicoes das distribuicdes de tamanhos de

goticulas apresentadas no capitulo 3.

5, [kg/s’m’]
1 N B B

o 6 1 17 22 28 33 38 44 50

Figura 50: Pontos que indicam distancias de coleta de resultados sobre o campo do termo fonte de
massa

Ao observar as comparacdes apresentadas na Figura 51, nota-se que boa aproximacdo foi
alcancada pelos resultados das simulacdes. Algumas discrepancias sdo mostradas no ponto 10
/D, r/D 0,05, em que a simulacdo apresentou maior concentracdo de goticulas de maior
tamanho que o experimento. Isso foi atribuido ao fato de essas goticulas terem acabado de sair
da regido de elevadas temperaturas da regido proxima ao bocal, onde a fracdo de mistura
atingiu o seu valor estequiométrico. Os pontos 10 z/D, /D 0,71 e 10 z/D, r/D 0,82
apresentaram um deslocamento em direcdo as goticulas de menor tamanho. Esse
comportamento € justificado por deficiéncias na dispersao das goticulas. Tendo em vista que
um modelo do tipo random walk foi utilizado para modelar a dispersdo de goticulas, e esse
depende da energia cinética turbulenta, pode-se admitir que, na regido em questao, a dispersao

foi levemente superestimada, resultado que tende a espalhar mais as goticulas que possuem
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maior inércia (maior tamanho), dos que as que sdo carregadas pelo escoamento (menor
tamanho). Dessa forma, uma maior concentragdo de goticulas maiores € encontrada numa
distribuicao.

Ao observar os resultados da Figura 51, nota-se que as discrepancias observadas nas
comparacdes entre o componente axial de velocidade média ndo interferiram
significativamente no processo de evaporacdo. Sob este aspecto, ao analisar as equagdes
utilizadas na modelagem da evaporagdo das goticulas, apresentadas no item 4.4.2, pode ser
verificado que as influencias da velocidade no modelo de evaporacdo se ddo através da
diferenca de velocidades entre as fases para o cédlculo do Re, usado no cdlculo do Sh na
equacgao (68) e no calculo do Nu nas equagdes (70) e (73). Ao observar novamente a Figura
47 nota-se que, apesar das diferencas entre as magnitudes das velocidades calculadas e
medidas, as diferencas relacionados ao escorregamento sdao baixas. Dessa forma, pode-se
concluir que as influéncias do campo de velocidades no processo de evaporagdo nao foram
muito impactantes, o que sugere que o processo de evaporagdo foi bem modelado.

Entretanto, o valor da velocidade da fase gasosa influencia o processo de dispersao das
goticulas. Porém como observado na Figura 51 a dispersao foi razoavelmente bem prevista,
tendo em vista que boa distribuicdo de tamanho de goticulas foi alcancada no dominio de
calculo.

A principal justificativa para as discrepancias observadas nas comparacOes entre os perfis de
velocidade média € atribuida a modelagem da turbuléncia. Claramente, os resultados
apresentados na Figura 47 pelas goticulas de menores tamanhos mostram que a difusdao da
quantidade de movimento linear transportada foi superestimada. Com os resultados obtidos na
parte de validacdo, nota-se que o refinamento da malha pode contribuir para a difusdo

superestimada, porém em proporcdes menores.
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Figura 51: Comparacio entre as distribui¢des de tamanho de goticulas. Legenda: “a z/D, t/D f”
corresponde ao ponto localizado longitudinalmente a “a” didmetros do bocal e a uma distancia radial
de “f” didmetros da linha de centro da chama.

A modelagem de escoamentos bifésicos intensifica as dificuldades no célculo da turbuléncia
da fase dispersante devido ao o acoplamento interfasico desta quantidade. Em Chrigui (2005)
foi apresentada uma revisdo bibliogrifica sobre os principais modelos de modulacdo de
turbuléncia e, em seus estudos, foi encontrado que o modelo Padrdo (que € utilizado neste
trabalho) superestimou a turbuléncia. Assim, uma alternativa encontrada foi utilizar o modelo
Termodinamicamente Consistente, apresentado nessa mesma referéncia para melhorar a
modelagem da modulagao.

Apesar dessa observacdo sobre a influéncia do modelo de turbuléncia, uma das dificuldades
encontradas ao longo do desenvolvimento desse trabalho foi definir o parametro Cs. Em
Squires e Eaton (1994) foi feita a apresentagdo de uma relacdo entre esse parimetro com o

tempo de relaxagdo e a massa de particulas em um volume. No entanto, esses ultimos autores
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mencionaram que, considerando a existéncia de uma vasta faixa de valores para Cj3,, seu valor
¢ normalmente obtido através de ajustes com dados experimentais de ensaios realizados em
laboratdrio. Esses autores também observaram que o parametro C»,, também se altera de
acordo com tempo de relaxagao e a massa de particulas em um volume.

Portanto, tendo em vista essas constatagdes, nota-se que os parametros da equacdo de
transporte da dissipacdo de energia cinética turbulenta tornam-se particulares para cada caso a
ser simulado. Isso pode ser verificado com as observagdes apresentadas em Squires e Eaton
(1994), que mostraram que a defini¢do dos parametros da equacdo de transporte de &
dependem de caracteristicas do escoamento, como a massa de particulas em um volume e a
sua distribuicdo de tamanhos (o que altera a escala de tempo de relaxagcdo das goticulas num
dado volume).

Assim, ao observar o conjunto de resultados da se¢do da chama de spray pode-se notar que
houve boa aproximagdo entre os resultados da simulacdo para o campo de temperaturas da
fase gasosa e para a distribuicdo de goticulas no dominio da chama. Porém, discrepancias
puderam ser observadas nas comparagdes realizadas entre as velocidades das goticulas. Essas
discrepancias associam-se predominantemente por dificuldades na modelagem do
acoplamento da turbuléncia. Acredita-se que alteracbes no modelo de modulacdo de
turbuléncia, conforme proposto em Chrigui (2005) e nos parametros da equacdo de dissipagao
de energia cinética turbulenta devem melhorar os resultados encontrados neste trabalho para o
calculo de velocidade de goticulas. Essas alternativas para solucionar o problema das

velocidades sdo indicadas para futuras analises, como continuidades deste trabalho.
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7 CONCLUSOES

O presente trabalho teve como objetivo a modelagem de chamas turbulentas de spray de
etanol. Nele foi apresentada uma revisao da literatura sobre os principais estudos relacionados
a experimentos e simulagdes de chamas turbulentas de spray de etanol. Os principais sub-
modelos utilizados para o cdlculo de chamas de spray também foram revisados o que
possibilitou a escolha de modelos que permitiram a simulagdo de uma chama turbulenta de
etanol.

Apbs o capitulo destinado a revisdo da literatura foi feita uma apresentacdo detalhada da
chama que foi adotada como base de comparacdo das simulagdes realizadas neste presente
estudo. A descricao dessa chama foi necessdria, pois juntamente com os estudos apresentados
na revisdo da literatura suas caracteristicas influenciaram na escolha dos sub-modelos
utilizados na composi¢ao do modelo final desse trabalho. Os sub-modelos selecionados para a
composi¢do desse modelo final, foram descritos, como também tiveram sua escolha
justificada, na sequéncia.

Na descri¢cao dos sub-modelos adotados neste estudo, todo o equacionamento e formulacdes
utilizadas diretamente pelo cédigo computacional desenvolvido neste trabalho foram descritos
para servir de base para a descri¢cdo completa dos métodos numéricos que foram apresentados
no capitulo seguinte. A escolha dos métodos numéricos foi também justificada no capitulo
dedicado a sua apresentacao e discussao.

A etapa de validacdo foi necessdria para avaliar o funcionamento do c6digo num caso
intermedidrio a simulagdo da chama de spray. Foi feita a escolha da chama de difusdao de
metano Sandia/TUD D para esta etapa, por ser uma chama que apresenta grandes detalhes em

seus dados experimentais e por ter sido analisada em vdrios estudos encontrados na literatura.
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Ademais, a escolha de um escoamento reativo monofdsico reativo possibilitou avaliar de
forma paulatina o comportamento do cédigo.

No inicio desta etapa de valida¢do foram encontradas varias discrepancias entre os resultados
obtidos de uma primeira simulagdo e os dados experimentais. Para investigar as potenciais
fontes que originaram essas discrepancias foi feito um estudo paralelo com o programa
comercial ANSYS FLUENT. Desse estudo paralelo foi possivel concluir que o modelo
adotado inicialmente nas simulacdes nao considerou os efeitos da anomalia de jatos livres
circulares discutidos em Pope (1978), que corresponde ao aumento da difusdo turbulenta
devido a deficiéncia do modelo k-¢ Padrao que nao considera a dissipac¢do de energia cinética
turbulenta pelo estiramento de vortices. Dessa forma, foi feito um ajuste ad hoc de um dos
parametros da equacdo de transporte da dissipacdo de energia cinética turbulenta. Com o
ajuste da equacao de ¢ foram obtida melhorias considerdveis nos resultados das simulacdes
desenvolvidas com o cédigo desenvolvido nesse trabalho.

Como pode ser verificado a partir de comparacdes realizadas novamente com o programa
comercial ANSYS FLUENT, simulacOes entre este programa e o codigo deste trabalho
apresentaram resultados semelhantes quando malhas de mesmas caracteristicas forma
utilizadas. Com este resultado, o funcionamento do c6digo pode ser validado.

O modelo final gerado com o desenvolvimento desse trabalho teve o seu funcionamento
avaliado na etapa da modelagem da chama de spray de etanol. Os resultados obtidos para os
campos de temperatura média e distribuicio do tamanho de goticulas apresentaram boa
aproximacao com os dados experimentais. Algumas discrepancias apareceram para 0 campo
de temperaturas a distancias maiores do bocal de injecdo do spray. Essas discrepancias foram
associadas a deficiéncias apresentadas na modelagem da combustdo, que superestimou os

valores de temperatura nessa regiao.
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As comparacdes realizadas entre as velocidades de goticulas simuladas e calculadas
mostraram que a simulagdo superestimou a difusdo da fase gasosa. Essa difusdo
superestimada foi associada a modelagem da modula¢do de turbuléncia. A modulacdo de
turbuléncia estd relacionada ao acoplamento interfasico da turbuléncia. Como apresentado por
Chrigui (2005) o modelo utilizado para o cédlculo da modulacdo de turbuléncia utilizado neste
trabalho superestima a turbuléncia. Outro potencial contribuinte para as defici€éncias da
modelagem da modulagdo de turbuléncia foi o valor do parametro adicionado a equagao de
transporte de ¢ devido ao termo fonte de acoplamento interfasico. Durante a realizacdo das
simulacdes da chama de spray foram encontradas dificuldades em se ajustar o valor desse
parametro.

A sec@o a seguir lista de forma resumida as principais sugestdes de continuacdo dos estudos

desenvolvidos neste presente trabalho.

7.1 SUGESTOES PARA APERFEICOAMENTO E CONTINUACAO DO PRESENTE TRABALHO

Duas grandes dreas do trabalho presente permaneceram com algumas defici€éncias apds a sua
conclusdo. Uma relaciona-se aos algoritmos utilizados no procedimento de cdlculo e a outra a
modelagem da chama de spray.
Os algoritmos utilizados na programacgdo do cédigo mostraram-se lentos nas simulacdes. Para
aperfeicoar esses algoritmos sugerem-se as seguintes alternativas:
¢ melhor gerenciamento das varidveis utilizadas para cdlculo, de forma que varidveis
locais possam ser reutilizadas durante o processo de cdlculo para livrar espago na
memoria tempordria do computador;
¢ melhor alocacdo dos tipos de varidveis, de forma a reduzir o desperdicio do consumo

de memoria tempordria devido ao exagero da quantidade de memoria alocada para
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uma varidvel que ndo necessita de todo o recurso disponibilizado para o seu tipo que
foi previamente definido;
¢ melhoramento do algoritmo de cdlculo de sistemas lineares [métodos do tipo
Gradiente Conjugado e Multigrid (Versteeg e Malalasekera, 2007)] e;
e método de cdlculo paralelo com segmentacdo do dominio de cédlculo (malha) e
possibilidade de paralelizagcao do calculo Lagrangeano.
Duas alternativas que mudariam a concep¢do do cddigo utilizado neste trabalho, porém
poderiam solucionar a baixa velocidade de processamento sao:
e construcdo de uma versdao bidimensional do cdédigo (necessdria para avaliar os
modelos de interesse) e,
e uma versdo para malhas ndo estruturadas, o que permitiria maior liberdade no
refinamento das malhas.
Apoés as andlises dos resultados das simulagdes da chama de spray algumas discrepancias
foram observadas. A fim de reduzir essa discrepancias e aperfeicoar o modelo que foi
utilizado nessas simulagdes, as seguintes alternativas sao sugeridas para trabalhos futuros:
e gubstituicio do modelo de modulacdio de turbuléncia pelo modelo
termodinamicamente consistente;
® novo ajuste do parametro do termo fonte associado ao acoplamento interfisico na
equacdo de &, considerando a implementagcdo do novo modelo de modulagdo de
turbuléncia e;
e gsubstituicdo do modelo de combustdo por um que considera-se as taxas de reacdes
quimicas o que possibilitaria a reduc¢do dos valores da temperatura da fase gasosa.
Os topicos listados a seguir sdo sugestdes de temas que dariam continuidade para o presente

trabalho.
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Simulacdo de chamas turbulentas de spray utilizando o modelo de turbuléncia das
grandes escalas;

Andlise de modelos de modulacdo de turbuléncia para a simulagdo de chamas
turbulentas de spray de etanol e biocombustiveis;

Estudo de modelos de combustdo que melhor se adaptem a modelagem de chamas
turbulentas de spray;

Desenvolvimento de um modelo de chamas turbulentas de spray de biocombustiveis
em ambientes de alta pressdo, visando aplicagdo de motores de injecdo direta e
camaras de combustio de turbinas a gas;

Andlise dos efeitos da transferéncia de calor por radiagao em chamas de spray;

Andlise de modelos de atomizacdo de goticulas.
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