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RESUMO

AIROLDI, M. L. Simulagao de uma chama turbulenta de etanol com elementos de chama
laminar e modelo das tensGes de Reynolds. 2013. 141p. Dissertacdo (Mestrado) — Escola
Politécnica, Universidade de Séo Paulo, S&o Paulo, 2013.

A busca por uma nova matriz energética intensificou significativamente o desenvolvimento de
fontes renovaveis de energia. Dentre essas, 0 alcool teve grande destaque, dado que sua
utilizacdo industrial ja € intensa no Brasil. Em concordancia com a tendéncia industrial, o
comportamento do alcool em varios fenbmenos fisico-quimicos tornou-se foco de intensa
pesquisa e desenvolvimento, o que levou a parcerias entre faculdades e empresas. O presente
trabalho objetiva ao desenvolvimento de simulacdes numéricas que consigam descrever com
exatiddo o comportamento de chamas de sprays turbulentos de etanol. Para a verificacdo da
aderéncia da simulacdo a processos reais, serdo utilizados dados experimentais. Esses dados
serviram como base comparativa de validacdo do modelo numérico. A descri¢do do spray
segue a abordagem Euler-Lagrange, na qual a fase liquida segue uma abordagem lagrangeana
e a fase gasosa uma abordagem euleriana. Foi considerado o acoplamento completo entre as
duas fases, considerando o impacto da fase liquida no regime turbulento da fase gasosa. A
turbuléncia da fase gasosa € descrita pelo modelo RSM (Reynolds Stress Model), baseado na
média temporal e decomposicdo da turbuléncia, enquanto o escoamento interno da fase
liquida é negligenciado. A chama do spray caracterizada pelo modelo flamelet, o qual utilizara
um mecanismo de cinética quimica reduzido da oxidacdo do etanol.

Palavras-chaves: Combustdo. Turbuléncia. Etanol. Sprays. Simulacdo Numérica. Dindmica
dos Fluidos Computacional (CFD).



ABSTRACT

AIROLDI, M. L. Simulation of a turbulent ethanol flame using flamelet and Reynolds
stress models. 2013. 141p. Dissertacdo (Mestrado) — Escola Politécnica, Universidade de Sdo
Paulo, S&o Paulo, 2013.

The research for a new energy source to substitute fossil fuels intensified the development of
renewable energy sources. Among all, ethanol has been given great attention, once it has been
widely used in many Brazilian industrial branches. In agreement with industrial trends, the
behavior of ethanol became the center of innumerous researches and developments, which led
to partnerships between academic and private companies. This thesis aims the development of
numerical simulations that describe with accurately the behavior of ethanol turbulent spray
flames. To verify correlation between model results and real process behavior, experimental
data will be used for validation of the numerical model. The spray physical description is
made through the use of the Euler- Lagrange approach, in which the liquid phase is described
by the lagrangean approach and the gaseous phase is described by the eulerian approach.
There is full coupling between both phases. The turbulent flow of the gaseous phase is
modeled through the use of the Reynolds Stress Model (RSM), based on Reynolds
decomposition and time averaging process. The liquid phase has no internal flow, the droplets
behave as a solid sphere translating through the domain (gaseous phase). The spray flame is
modeled by the flamelet model which will use a simplified chemical mechanism.

Keywords: Combustion. Turbulence. Ethanol. Sprays. Numerical Simulation. Computational
Fluid Dynamics (CFD).
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1. Introdugéo

A descoberta do fogo na pré-historia ¢ tida com um dos pontos marcantes da humanidade,
pois, nesse momento, foi descoberta a primeira fonte de energia. A combustdo ainda ¢ a
principal fonte de energia mundial, e dentro desta area, a queima de combustivel fossil ainda ¢
a matriz energética predominante. Chrigui (2005) inicia sua tese afirmando que 80% da
energia consumida em todo mundo ¢ oriunda de combustiveis fosseis, salientando que ainda
ha a predominancia dessa fonte. Entretanto, dois fatores significativos levaram a uma intensa
pesquisa na area de combustdo ao longo do século XX, principalmente durante a segunda
metade dele: as duas crises do petréleo e o aumento da consciéncia social sobre o impacto
ambiental dos poluentes formados durante o processo de combustao.

A conscientiza¢do sobre os impactos ambientais levou a um intenso estudo dos processos de
combustio, consequentemente houve grande melhora na eficiéncia dos processos reativos.
Essa melhora teve impactos significativos na emissdo de poluentes, o que pode ser
exemplificado pela evolucdo das normas de emissdes veiculares. O Proconve (PROgrama de
CONitrole de poluicdo do ar por VEiculos automotores) estd em sua sexta etapa e vem
constantemente baixando os limites de emissdes de poluentes por veiculos automotores, o que
mostra claramente a evolugdo constante dos processos de combustao em motores alternativos.
As crises do petrdleo de 1973 e 1979, nas quais os paises arabes diminuiram a producdo e
aumentaram o prego desestabilizando a economia mundial (Piletti e Piletti, 1997),
explicitaram a dependéncia mundial dos combustiveis fOsseis e a escassez dessa fonte
energética. O efeito imediato foi o mesmo da conscientizagdo social, a intensificagdo na
eficiéncia dos processos visando a diminuicdo do consumo. Entretanto, a escassez ainda era
evidente e, portanto, iniciou-se a pesquisa de novas fontes energéticas.

Dentro desse contexto, foram desenvolvidos novos combustiveis como o etanol, o biodiesel e
o hidrogénio, os quais eram obtidos de diferentes fontes. O biodiesel, por exemplo, pode ser
obtido de sobras de processos de fabricacdo de sabao (Hass et al (2001)). A promog¢ado do uso
do etanol em larga escala em veiculos automotores teve um grande impulso no Brasil durante
o programa Prodlcool, o qual se iniciou em 1975 como consequéncia direta da crise do
petroleo de 1973. Essas novas fontes energéticas também apresentam outros beneficios, além
do aspecto econdmico. Por exemplo, hd a diminui¢cdo da emissdo de gases poluentes (Hass et
al, 2001), cuja diminui¢cdo ¢ ainda maior caso seja considerado o processo de fixa¢do do

carbono durante a fotossintese.
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Apesar do avango técnico obtido durante o século XX, a combustdo ainda ndo ¢ um processo
completamente descrito pelas teorias e estudos realizados até hoje. Dentre os topicos
abordados em pesquisas de combustdo, destacam-se a interagdo entre os fendomenos
turbulentos e os fendmenos reativos, os mecanismos de cinética quimica e os modelos de
combustao.

A maioria das aplicagdes industriais de cAmaras de combustdo ocorre em regime turbulento, o
que destaca a necessidade da compreensdao dos fenomenos fisicos da turbuléncia e sua
modelagem. Até hoje, a descricdo da turbuléncia e sua modelagem sdo topicos em que ainda
ha espago para grande discussdo, dado que a sua descrigdo completa ainda ndo foi atingida
(Pope, 2000). Adicionalmente, a interacdo entre turbuléncia e combustdo aumenta a
complexidade dos fendmenos envolvidos em processos de combustdo e os desafios para uma
teoria que consiga descrever a interacao dos fendmenos corretamente. Apesar da dificuldade
em modelar e descrever chamas turbulentas, elas tém aspectos vantajosos, como a
intensificagdo do processo de mistura entre oxidante e combustivel em chamas turbulentas
difusivas e a diminui¢ao do tamanho das camaras de combustdo, devido as menores escalas de
comprimento em escoamentos turbulentos.

Chamas turbulentas difusivas sdo amplamente estudadas, o que pode ser observado pela
grande quantidade de trabalhos desenvolvidos tanto com combustiveis gasosos (Chen et al,
1994 e Fiorina et al, 2009) quanto liquidos (Apte et al, 2003, Apte et al, 2009 e Jones et al,
2011). Entretanto, h4d uma grande dificuldade em estudar esse tipo de chama, tanto numérica
quanto experimentalmente. Em um experimento completo de chamas turbulentas difusivas,
faz-se necessaria a medi¢do da temperatura, das espécies quimicas e do campo de velocidades
do escoamento, com resolucdo temporal e espacial. Em uma simulacdo numérica, sdo
necessarios modelos para descrever todos os fendmenos fisicos que ocorrem simultaneamente
em um processo reativo, o que pode ser observado nos trabalhos de Jones e Whitelaw (1982),
Faeth, (1977), Faeth, (1983), Faeth (1987), Diiwel et al (2007), Fukumasu (2010) e Sacomano
(2011). Ao introduzir um combustivel liquido, a dificuldade ¢ ainda maior, pois hd a
necessidade de modelar a intera¢do entre as fases liquida e gasosa. Em um experimento de
escoamentos reativos de combustiveis liquidos, seria necessaria a descri¢ao da fase liquida
através de métodos como o PDPA (Phase Doppler Particle Anemometry), que permite a
obten¢do do diametro das gotas e sua respectiva velocidade dentro da fase gasosa. Enquanto
em uma simulagdo, novos modelos devem ser introduzidos para descrever a fase liquida,
conforme descrito por Faeth (1977), Faeth, (1983) e Faeth (1987) e apresentado nos trabalhos
de Chrigui (2005), Diiwel et al (2007), Rochaya (2007), Sacomano (2011) e Li e Zhou (2012).
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O estudo da combustdo do etanol tem se intensificado nas ultimas trés décadas, decorréncia
direta da maior producao e utilizagdo do etanol em escala mundial. Entretanto, ainda had uma
falta de trabalhos que estudem escoamentos reativos de spray de etanol. A maioria dos
trabalhos nessa area foi desenvolvida nos ultimos dez anos, dentre os quais se destacam os
trabalhos numéricos de Diiwel et al (2007), Sacomano (2011), Fukumasu (2010) e Li e Zhou
(2012), e os trabalhos experimentais de Masri e Gounder (2009), Fukumasu et al. (2013) e
Villanueva (2013).

Uma grande dificuldade da combustdo turbulenta é o acoplamento entre a cinética quimica e
os fendomenos turbulentos da dindmica dos fluidos. O mecanismo de cinética quimica define
as principais rea¢des quimicas durante o processo de oxidagdo de um determinado
combustivel. Os trabalhos de Marinov (1999), Leplat et al (2011) e Demétrio (2013)
demonstram que sdo necessarios estudos de mecanismos de cinética quimica para melhor
descrever o processo de combustdo de cada combustivel e verificar a aplicabilidade de cada
mecanismo. Marinov (1999) explicita a necessidade da definicdo de mecanismos para novos
combustiveis ao salientar que a compreensao do processo reativo do etanol aumentaria a
eficiéncia dos sistemas de combustao que utilizam esse combustivel e diminuiria a emissao de
poluentes.

Dentro deste cenario, este trabalho avanga no estudo dos fendmenos envolvidos na combustao
de sprays de etanol, utilizando-se de métodos numéricos. Sacomano (2011) desenvolveu uma
pesquisa semelhante ao presente trabalho com cddigo proprio utilizando o modelo de
combustdo de difusao flamesheet (ou modelo de folha de chama), o qual simplifica a cinética
quimica a um problema de mistura entre o oxidante e combustivel. O autor concluiu que as
dificuldades na representagdo da chama de etanol estudada foram consequéncia direta dos
modelos de turbuléncia e de combustao utilizados. O modelo de combustdo ndo era capaz de
descrever chamas com caracteristicas parcialmente pré-misturadas, apenas difusivas.
Entretanto, a chama experimental de Masri e Gounder (2009) tem essas caracteristicas, o que
ndo permitiu a descrigdo precisa da estrutura da chama. Em seu trabalho, Sacomano (2011)
obteve boa correlagdo para a distribui¢do de diametro das particulas da fase liquida.
Entretanto, a temperatura da fase gasosa proxima ao bocal estava elevada em comparacao ao
experimento, o que eleva a taxa de evaporacao da fase liquida e consequentemente interfere
na distribui¢do do didmetro das gotas. Portanto, ¢ possivel verificar certa dificuldade e

imprecisdo na representagdo da estrutura de chama.



26

No presente trabalho, descreve-se a chama turbulenta de spray de etanol com o modelo de
combustdo de elementos de chamas laminares (doravante referido como flamelet,
denominac¢do do modelo na lingua inglesa), utilizando o mecanismo reduzido desenvolvido
por Demétrio (2013). Este modelo utiliza um modelo de cinética quimica mais complexo do
que o modelo flamesheet usado em Sacomano (2011), que considera apenas uma unica reacao
global irreversivel de oxidacao do etanol. Além disso, o modelo flamelet se afasta de uma das
principais hipoteses do modelo flamesheet, a cinética quimica infinitamente rapida.

O escoamento da fase gasosa ¢ caracterizado como helicoidal, uma vez que a chama a ser
descrita ¢ estabilizada por um swirler. A dificuldade do modelo k-¢ em -caracterizar
escoamentos com movimentos helicoidais (Versteeg e Malalasekera, 2007) e escoamentos
com alta anisotropia fez com que fosse escolhido o Reynolds Stress Model (RSM) para o
desenvolvimento deste trabalho. O trabalho de Sacomano (2011) utilizou o modelo k-¢, pois

as caracteristicas do escoamento permitiam.

1.1.  Objetivos

O objetivo deste trabalho, em uma visdo mais ampla, ¢ a descricdo numérica de chamas de
sprays turbulentos de etanol, através do método dos volumes finitos. A validagao dos modelos
¢ realizada pela comparagdo com trabalhos experimentais desenvolvidos no proprio LETE -
Laboratdrio de Engenharia Térmica e Ambiental, por Fukumasu et al.(2013).

O objetivo especifico deste trabalho ¢ melhorar a descricao da combustdo turbulenta do etanol
em comparagdo ao trabalho de Sacomano (2011). Visando a este objetivo, foi simulado o
escoamento de uma chama de spray de etanol utilizando o modelo de combustao flamelet com
o mecanismo de cinética quimica desenvolvido por Demétrio (2013). Para atingir esse
objetivo, foi utilizado o cddigo comercial ANSYS FLUENT®, utilizando as ferramentas

proporcionadas por esse codigo.

1.2. Estrutura do texto

A primeira secao deste texto apresenta a motivacdo do estudo, introduzindo alguns aspectos
do cendrio mundial de matrizes energéticas e pesquisas relacionadas ao desenvolvimento do
estudo da combustdo do etanol e definindo os objetivos que pretendem ser atingidos com a

presente dissertacao.
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A secdo 2 apresenta uma revisdo bibliografica do estado da arte de simulagdes numéricas de
sprays turbulentos reativos. A revisdo bibliografica tem dois objetivos principais: a discussao
dos modelos disponiveis e apresentagdo dos trabalhos que serviram como base para o
desenvolvimento do presente trabalho. As referéncias citadas delinearam as vantagens e
desvantagens de cada modelo, permitindo comparagdes entre as principais opcdes de
modelagem disponiveis. Todos os principais topicos envolvidos na modelagem deste
fenomeno sdo discutidos sem grande aprofundamento matematico, apenas introduzindo um
panorama geral das pesquisas desenvolvidas na area e os modelos utilizados.

A secao 3 define os modelos utilizados no desenvolvimento deste estudo e discute as
hipdteses e limitagdes intrinsecas a cada modelo, ou seja, apresenta a modelagem fisica e
matematica envolvida em cada um dos modelos. Esses modelos ja foram apresentados
brevemente na se¢do 2, porém apenas qualitativamente. Neste ponto, hd o aprofundamento
dos modelos escolhidos para o desenvolvimento do estudo. Primeiro, ¢ apresentado o modelo
de turbuléncia. Em seguida ¢ apresentado o modelo matematico da fase liquida e seu
acoplamento com a fase gasosa. O ultimo tdpico abordado ¢ o modelo de combustio para
escoamentos turbulentos.

A secdo 4 apresenta os resultados experimentais disponiveis, utilizados para validacdo dos
resultados numéricos, e os resultados numéricos obtidos pela simulacdo do escoamento. A
discussdo dos resultados ¢ feita com base na avaliacdo dos modelos e sua capacidade de
descrever os fendmenos observados nos resultados experimentais.

A secdo 5 expoe as conclusodes extraidas dos resultados previamente discutidos na secao 4,
definindo os pontos principais da discussdo e realizando um balanco da modelagem utilizada.
Além disso, sdo propostas continuacdes do presente trabalho, destacando os modelos que

podem sobrepujar as deficiéncias dos resultados do presente trabalho.
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2. Revisdo bibliogréafica

Escoamentos turbulentos ainda ndo sdo completamente descritos pelos modelos fisicos e
matematicos atuais. Entretanto, as caracteristicas do regime turbulento sdo bem definidas e,
apesar das deficiéncias dos modelos, esses possibilitam avaliagdes dos escoamentos estudados
através de simulacdes numéricas. A descricdo de fendmenos reativos também apresenta
grandes desafios como a descricdo completa de mecanismos de cinética quimica e a influéncia
das propriedades do escoamento sobre a progressdo do processo reativo. Portanto, ao se
discutir escoamentos reativos turbulentos, as dificuldades se acoplam e os modelos de
combustdo e turbuléncia interagem, aumentando o grau de dificuldade da formulagdo
matematica.

Este trabalho estuda chamas de sprays o que dificulta ainda mais a modelagem, pois a
introdu¢do de uma segunda fase, liquida, imersa em um meio gasoso implica em um
acoplamento entre as fases. A presenca das particulas altera o regime turbulento da fase
gasosa, assim como ¢ observada, por exemplo, a perturbacdo do campo de velocidades do
escoamento devido a presenga das particulas.

O primeiro passo deste trabalho ¢ discutir os modelos atualmente desenvolvidos e
empregados nas trés principais areas de estudos de chamas de sprays turbulentos: modelagem
da turbuléncia, modelagem da fase discreta e modelagem da combustdo. Desta forma, ¢
apresentado o estado da arte nesses trés topicos, 0 que permite situar este trabalho em relagao
ao grau de evolucdo das modelagens presentes. Dentro dessa discussdao também € realizada

uma discussdo dos presentes trabalhos mais atuais de chamas de sprays de etanol.

2.1. Modelagem da turbuléncia

A turbuléncia ¢ caracterizada como o Ultimo grande problema em aberto da mecanica dos
fluidos (Pope, 2000). Essa descricdo mostra o grande desafio que os pesquisadores enfrentam
para caracterizar a turbuléncia. Tennekes e Lumley (1972) apresentam a turbuléncia como um
fendmeno fisico sem definicdo, mas com uma séria de caracteristicas peculiares, dentre as
quais pode se destacar a variagdo aleatoria de propriedades do escoamento.

Exemplificando essa caracteristica da turbuléncia, tem-se a Figura 1, a qual descreve o sinal
da varidvel u em funcdo do tempo. Trata-se de um regime estatisticamente estacionario, pois a
média temporal do sinal u nao se altera. Entretanto, observam-se oscilagdes u’(t) em torno

dessa média. A turbuléncia ¢ um fendmeno aleatorio, conforme pode ser inferido ao analisar o



29

sinal da Figura 1. Porém, o valor médio da variavel (U) ¢ constante, o que permite a
conclusao de que se trata de um escoamento estatisticamente estacionario. O carater transiente
da turbuléncia ¢ inerente ao fendmeno fisico, independente do comportamento médio do

escoamento (transiente ou regime permanente).

Figura 1 — Sinal Turbulento da variavel u (Versteeg e Malalasekera, 2007)
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Uma das principais caracteristicas da turbuléncia ¢ a aleatoriedade. Todavia, ¢ importante
ressaltar o carater deterministico da turbuléncia, uma vez que ha equagdes que descrevem
matematicamente as variaveis do escoamento (equagdes de conservacdo, exemplos:
Continuidade e Quantidade de Movimento). Nesta dissertacdo, serdo discutidas algumas
formulacdes matematicas, sendo que muitos aspectos fisicos e caracteristicas
fenomenoldgicas fisicos da turbuléncia ndo serdo abordados.

A modelagem da turbuléncia representa um topico importante na simulacdo de escoamentos
turbulentos reativos. A turbuléncia intensifica o processo de mistura, intensificando-o. O
aumento da taxa de mistura tem aspectos significativos em chamas turbulentas tanto pré-
misturadas quanto difusivas. Em regime turbulento, a velocidade da frente de chama ¢ muito
maior do que a frente de chama laminar, o que permite ignorar a contribui¢do laminar em
casos turbulentos (Turns, 2000). J4 em chamas difusivas, as chamas turbulentas t€ém uma zona
de reacdo mais espessa, consequéncia direta do aumento da taxa de mistura e dos coeficientes
de difusdo turbulentos, entretanto as demais dimensdes das chamas difusivas turbulentas sdo
menores do que as laminares para um mesmo fluxo massico de oxidante e combustivel.
Destacada a importancia da modelagem para processos de combustao turbulentos, passa-se a
descricdo da turbuléncia. Wilcox (1993) atém-se a formulagdo matematica da turbuléncia
visando a sua aplicabilidade na solugdo numérica de escoamentos (CFD). O principal foco ¢

na apresentacdo de modelos RANS (Reynolds-Averaged Navier-Stokes), entretanto o autor
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apresenta o modelo LES (Large Eddy Simulation — Simulagdo das Grandes Escalas) e a
simulagdo DNS (Direct Numerical Simulation).

Os modelos RANS baseiam-se na modelagem das equagdes médias de transporte, as quais sao
obtidas a partir da decomposicao de Reynolds e subsequente aplicacdo do operador de média
estatistica. A equacdo média de transporte da quantidade de movimento apresenta um termo
de segunda ordem desconhecido, o qual precisa ser modelado.

Existem varias possibilidades de modelos RANS que podem ser empregados. Aqui serdo
discutidos os modelos k-¢ padrao (modelo de duas equacdes baseado na energia cinética e na
equacdo da dissipagdo turbulenta) e algumas de suas variagdes, € 0 modelo RSM (Reynolds
Stress Model), o qual define equagdes modeladas de transporte para os momentos de segunda
ordem.

O modelo k-¢ padriao ¢ o modelo de turbuléncia mais utilizado e validado dentre os modelos
RANS e obteve resultados representativos para varios escoamentos com recirculagdes e finas
camadas de cisalhamento sem a necessidade de ajustes das constantes (Versteeg e
Malalasekera, 2007). Apesar da boa aderéncia deste modelo para escoamentos confinados, o
mesmo desempenho ndo ¢ observado para escoamentos livres. A predigao do escoamento de
jatos livres ndo ¢ bem representada, pois o modelo tem dificuldade em descrever camadas
cisalhantes de baixa intensidade, principal caracteristica de escoamentos livres. Essa
dificuldade ¢ atribuida ao fato de que esses escoamentos apresentam baixa producdo de
energia cinética turbulenta e alta taxa de dissipacdo. Entretanto, ¢ possivel obter melhores
resultados realizando ajustes nas constantes do modelo (Versteeg e Malalasekera, 2007 e
Sacomano, 2011). Varios trabalhos foram desenvolvidos nesse sentido, Sacomano (2011)
discutiu que melhores resultados para escoamentos de chamas turbulentas de spray foram
obtidos ajustando uma constante da equacdo de transporte da taxa de dissipa¢do da energia
cinética turbulenta, C,, a qual multiplica o termo de dissipacdo dessa variavel. Fiorina et al
(2009) propdem valor semelhante ao utilizado por Sacomano (2011) para aumentar a precisao
do modelo para jatos axissimétricos. Pope (1978) salienta que essa equacdo tem de ser
ajustada para cada caso e ha grandes variacdes do comportamento da equagdo para cada
escoamento e Versteeg e Malalasekera (2007) atribui a maioria das deficiéncias do modelo k-
€ padrao em escoamentos com altas taxas de deformacao a formulagao da equagao de «.

O modelo k-¢ padrdo tem outra caracteristica importante: a isotropia da viscosidade turbulenta
definida pela hipdtese de Boussinesq. A hipotese de Boussinesq determina que as tensdes de
Reynolds podem ser modeladas de modo andlogo ao modelo das tensdes cisalhantes. Esta

hipotese define a viscosidade turbulenta ou eddy viscosity, a qual € a fonte da isotropia do
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modelo k-¢. A viscosidade ¢ calculada a partir da energia cinética turbulenta e sua dissipacao.
Essas variaveis, para um determinado elemento do dominio, ndo variam com a direc¢ao, sendo
iguais em todas as diregoes, caracterizando a viscosidade como isotropica.

Essa isotropia implica na deficiéncia do modelo em descrever escoamentos helicoidais
(swirling flows) e com grandes taxas de deformacao.

Voltando o foco para o emprego do modelo k-¢ em simulagdes de chamas de sprays
turbulentos, Hollman e Gutheil (1998) ndo conseguiram descrever as recirculagdes
encontradas experimentalmente, o que evidencia a incapacidade do modelo em descrever
escoamentos livres e com altas taxas de deformacgdo. Em Ge e Gutheil (2008a), a utilizagdo de
parametros padroes do modelo k-& diminui a precisao dos resultados evidenciando possiveis
problemas na descricdo da turbuléncia. Os trabalhos de Chrigui et al (2009) e Mando et al
(2009) utilizaram também o modelo k-¢ para descrever o regime turbulento da fase gasosa em
simulagdes de escoamentos de sprays.

Baseado nas deficiéncias do modelo k-¢ padrdo, outros modelos foram desenvolvidos e
avaliados. A dificuldade em representar escoamentos turbulentos com baixo numero de
Reynolds levou ao desenvolvimento do modelo k-¢ de duas camadas, no qual tratamento
matematico especial ¢ empregado na regido proxima parede. O modelo k-¢ ReNormalization
Group (RNG) altera a equacdo de transporte da taxa de dissipagdo da energia cinética
turbulenta e as equacdes de Navier-Stokes. O modelo adiciona k-¢ RNG se baseia em técnicas
estatisticas rigorosas aplicadas a teoria das pequenas escalas de Kolmogorov. Essa técnica
leva a alteragdo do termo de producdo da dissipacdo da energia cinética turbulenta e a
introducdo de uma nova equagao para a viscosidade turbulenta. Essas modificacdes removem
as menores escalas do escoamento das equagdes de transporte e as representam através das
maiores escalas e da viscosidade turbulenta modificada. A dificuldade em representar
gradientes adversos de pressdo produziu os modelos k-0 (Wilcox, 1993) e o modelo k-o de
Menter, os quais tem boa aplicabilidade para escoamentos externos, principalmente para
analises de aerodinamica (Versteeg e Malalasekera, 2007). Nesses modelos, introduz-se a
frequéncia da turbuléncia, ®, a qual ¢ empregada como segunda varidvel em detrimento de .
Modelos k-¢ ndo lineares afastam-se da hipdtese de Boussinesq e conseguem caracterizar com
maior precisdo escoamentos anisotropicos. Dentre esses, destaca-se o modelo com tensores
cubicos dos gradientes de velocidade que apresentam resultados semelhantes aos do modelo
RSM.

O RSM se apresenta como a melhor alternativa de modelos RANS, pois sua aplicabilidade,

sem ajustes das constantes do modelo ¢ maior em comparagdo ao modelo k-¢ padrdo e os
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demais modelos baseados nessa equacdo. Entretanto o modelo RSM apresenta a mesma
dificuldade do modelo k-¢ para representar escoamentos livres com recirculagdes e jatos
axissimétricos. As limitagdes do modelo RSM sdo associadas a modelagem da taxa de
dissipacdo das tensdes de Reynolds, a qual ¢ descrita pela mesma equagdo de transporte do
modelo k-¢ padrao (Versteeg e Malalasekera, 2007).

Entretanto sua sensibilidade a escoamentos com altos gradientes de velocidade e movimentos
helicoidais (swirling flows) aumentam a aplicabilidade do modelo a uma gama maior de
escoamentos (Versteeg e Malalasekera, 2007 e Rochaya, 2007). Esses avangos sao
diretamente relacionados a formula¢do matematica do modelo que considera a anisotropia das
tensdes de Reynolds. Assim como observado para o modelo k-g, varias tentativas de
aperfeicoamento do modelo foram empregadas, como modelos para baixos nimeros de
Reynolds (para melhorar o tratamento matematico do modelo proximo a parede nesses
escoamentos) ¢ a utilizagdo da equacdo de ® em detrimento da taxa de dissipag¢do da energia
cinética turbulenta.

Uma comparacdo do modelo RSM com os modelos k-¢ mostra que a capacidade descritiva do
primeiro ¢ maior (Versteeg e Malalasekera, 2007), exatamente por representar diretamente as
tensdes de Reynolds, porém claramente seu tempo de processamento ¢ bem maior, uma vez
que sdo resolvidas sete equacdes, em contraste com os modelos k-g, que se baseiam em
apenas duas equagdes.

Os resultados obtidos por Chen e Pereira (1996) mostram que a aplicagdo do modelo RSM
adiciona anisotropia aos modelos de escoamentos separados estocasticos (Stochastic
Separated Flows), melhorando a representatividade dos resultados obtidos para escoamentos
de sprays turbulentos. O RSM também foi aplicado por Lain e Sommerfeld (2003) e Rochaya
(2007) com esse proposito.

Uma alternativa ao RANS, os modelos LES (Large Eddy Simulation ou Simulagao das
grandes escalas) ainda tem um alto custo computacional, inviabilizando sua utilizagdo em
larga escala na industria. A abordagem do LES consiste em calcular os valores instantdneos
das varidveis para as maiores escalas e modelar as menores escalas. Desta forma, aplica-se um
filtro espacial, cujo valor de referéncia ¢ a dimensao caracteristica dos elementos da malha. A
contribuicdo das menores escalas ¢ estimada através de modelos como o de Smagorinsky
(Fukumasu, 2010).

A abordagem LES obtém bons resultados numéricos, porém esses resultados sdo obtidos
através de elevado tempo de processamento e alta alocagdo de recursos computacionais. Em

parte, a necessidade de grande capacidade de processamento € consequéncia do processo de
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filtragem computacional, o qual exige malhas refinadas para a obtencdo de resultados
satisfatorios. O numero de publicacdes de chamas de spray utilizando o modelo LES esta
aumentando nos ultimos anos, devido ao aumento da capacidade de processamento, isso €
especificado pelos recentes trabalhos de Jones et al. (2011), Chrigui et al (2012). Além desses
trabalhos, observam-se trabalhos investigativos da interag@o turbulenta entre as fases (Jones et
al, 2010 e Apte et al 2003) e trabalhos investigativos de escoamentos de sprays evaporativos
(Apte et al, 2009).

A utilizagdo da DNS (Direct Numerical Simulation) ainda esta restrita a casos em que o
nimero de Reynolds ¢ baixo. No caso, ndo hd modelos e a simulagdo descreve as
propriedades instantdneas do escoamento, porém os elementos da malha tem que ser menores
do que a escala de comprimento de Kolmogorov (Pope, 2000), a qual ¢ determinada pelo
numero de Reynolds do escoamento. A abordagem DNS implica em custos computacionais
ainda maiores que os envolvidos na abordagem LES. Esse ponto acaba impossibilitando seu
uso em estudos de chamas e cdmaras de combustdo para o estadgio atual de desenvolvimento

tecnologico da computagao.

2.1.1. Escoamentos helicoidais

Escoamentos helicoidais sdo escoamentos complexos, caracterizados por altas taxas de
deformacdo e pela anisotropia, conforme descrito em Muntean et al. (2005a) e Mutean et al.
(2005b). Este tipo de escoamento tem vasta aplicacao industrial dos quais podem ser citados
injetores do tipo swirler, separadores, difusores de cdmaras de conforto térmico em cabines de
aeronaves e camaras de combustdo com chama estabilizada pelo escoamento helicoidal. A
aplicacdo em varios seguimentos mostra a importancia do estudo desse tipo de escoamento.

Neste trabalho, a chama ¢ estabilizada por um swirler e, portanto, a revisao bibliografica deste
tipo de escoamento deve ser levantada para verificar o modelo de turbuléncia mais adequado.
Muntean et al. (2005a) descrevem escoamentos helicoidais inviscidos confinados com baixo
nimero de swirl, utilizando o software comercial ANSYS FLUENT®. Apesar de
desconsiderarem a viscosidade, os autores realizam um estudo importante dos métodos de
discretizagdao e dos métodos de acoplamento entre as equagdes de quantidade de movimento e
de conservagdo de massa. Ao analisar os resultados numéricos com resultados experimentais,
os autores concluiram que modelos desenvolvidos com métodos de segunda ordem tem
melhor aderéncia aos resultados experimentais do que os modelos desenvolvidos com

métodos de discretizagdo de primeira ordem. Em relacdo ao método de interpolagdo da
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pressdo, 4 diferentes métodos foram avaliados pelos autores. Dos modelos estudados,
concluiu-se que o método PRESTO (PREssure STaggering Option scheme) apresentou
melhores resultados e sua utilizagdo foi aconselhada pelos autores. O ultimo parametro
estudado foi o método de acoplamento pressdao-velocidade. Muntean et al. (2005a)
desenvolveram simulagdes utilizando os métodos SIMPLE, SIMPLEC e PISO e compararam
os resultados com dados experimentais. A comparacao permitiu concluir que o método PISO
permitiu uma melhor descri¢do da velocidade axial na linha de centro em comparacao aos
demais métodos. Em suma, os autores avaliaram o impacto dos diversos métodos numéricos
sobre a descri¢do de escoamentos helicoidais para escoamentos inviscidos. Dessa forma, os
autores excluiram os erros introduzidos por possiveis deficiéncias de modelos fisicos.

Muntean et al. (2005b) continuam o estudo desenvolvido pelos mesmos autores em Muntean
et al. (2005a), descrevendo um escoamento helicoidal confinado turbulento com baixo
numero de numero de swirl. Neste artigo, os autores procuram comparar o desempenho do
codigo FENFLOSS, desenvolvido na Universidade de Stuttgart com modelo e baseado na
simula¢do das granes escalas, e o com o desempenho do modelo RSM implantado no software
ANSYS FLUENT®. Os resultados do codigo FENFLOSS apresentaram discrepancias em
relacdo aos resultados experimentais. A componente tangencial da velocidade foi
subestimada, enquanto a componente axial teve comportamentos diferentes para os diferentes
modelos de submalha propostos. O método VLES (Very Large Eddy Simulation) subestimou
a componente axial, j4 o método Kim-Chen subestimou a componente axial. Ambos os
modelos tiveram as maiores diferencas em relacdo aos dados experimentais na regido da linha
de centro do tubo. O autor atribuiu a deficiéncia dos resultados ao tamanho da malha
considerado muito grosseira e a isotropia dos modelos utilizados. Os resultados com o modelo
RSM de turbuléncia tiveram melhor aderéncia do que os obtidos pelo codigo FENFLOSS.
Estes foram comparados com os resultados experimentais e os resultados do modelo inviscido
obtido por Muntean et al. (2005a). O modelo RSM, assim como o inviscido, superestimou a
componente axial da velocidade, entretanto apresentou maior discrepancia em relacdo ao
experimento, especialmente na regido da linha de centro. A componente tangencial da
velocidade foi subestimada pelo modelo RSM e teve pior aderéncia aos resultados
experimentais do que o caso inviscido. Apesar das deficiéncias, este modelo teve melhores
resultados do que os modelos implantados no cédigo FENFLOSS, porém a falta de um
desenvolvimento de malhas mais refinadas para os modelos LES ndo permite concluir que de

fato este modelo tem maiorias deficiéncias em relacdo ao RSM.
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Shamami e Birouk (2008) avaliaram diversos modelos de turbuléncia em combustores com
escoamentos helicoidais. Assim como Muntean et al. (2005b), os métodos numéricos de
discretizagdo e acoplamento das equagdes de quantidade de movimento e conservagao foram
fixados. Desta forma, ¢ possivel analisar apenas os erros introduzidos pelos modelos de
turbuléncia. Primeiramente, foram avaliados os modelos de turbuléncia RANS dentre os quais
o autor estudou os modelos k-¢ padrdo, k-¢ realizavel, k-¢ RNG e RSM, tanto com método
linear quanto quadratico para o termo de interacdo entre pressdo e deformagdo. Os autores
observam que todos os modelos foram capazes de descrever a recirculagdo na linha de centro
para escoamento com alto nimero de swirl, porém, para baixos nimeros de swirl/, apenas o
modelo RSM conseguiu prever a recirculacdo. Desta forma, fica clara a melhor adequagdo do
modelo RSM para escoamentos com swirl. Os autores salientaram que mesmo o modelo RSM
teve dificuldade em caracterizar as tensdes turbulentas, apesar de apresentarem resultados
muito mais precisos do que os modelos de duas equagdes.

Em suma, o modelo de turbuléncia RSM ¢ o mais adequado dentre os modelos RANS para
escoamentos helicoidais. Entretanto, conforme salientado Shamami e Birouk (2008), este
modelo também apresenta deficiéncias em relagdo a descrigdo do regime turbulento, o que ¢

descrito pelas diferencas entre as tensdes turbulentas obtidas experimental e numericamente.

2.2. Modelagem da combustédo

Uma analise superficial da matriz energética mundial ja permite concluir que grande parcela
da energia produzida e utilizada é proveniente de processos de combustdo. O avanco da
modelagem da combustdo é fundamental para maior compreensdo dos fenémenos envolvidos,
diminuicdo da emissao de poluentes e aumento da eficiéncia dos processos reativos.

Um bom modelo de combustéo procura descrever com precisdo as reagdes quimicas presentes
no escoamento e seu impacto sobre as propriedades e variaveis do escoamento. A combustdo
libera energia e altera a fracdo massica das espécies quimicas, esses efeitos sdo contabilizados
nas equacdes de transporte da entalpia e espécies quimicas através de termos fontes, os quais
afetaram significativamente as propriedades do escoamento.

A maioria dos sistemas de combustéo trabalha sobre regime turbulento (Jones e Whitelaw,
1982), portanto o foco principal é a discuss@o de modelos de combust&o e sua interacdo com a
turbuléncia. A descricdo de modelos de combustéo turbulentos passa por trés pontos chaves: a

consideracdo de um mecanismo de reagdo, o tratamento estatistico do modelo de combustdo
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(o qual depende da modelagem turbulenta) e a introducdo dos mecanismos e modelos de
combustdo nas equacdes de transporte.

O mecanismo de cinética quimica define o conjunto de rea¢es quimicas que procuram
descrever todo o processo de reacdo. O estudo de Demétrio (2013) mostra claramente a
profundidade envolvida na proposi¢do de um mecanismo e de um mecanismo simplificado.
Marinov (1999) propds um mecanismo bastante extenso para a combustdo do etanol,
entretanto sua aplicabilidade a sistemas industriais é reduzida exatamente por ser extenso,
pois modelos baseados nesse mecanismo teriam que resolver equacdes de transporte para cada
uma das espécies do mecanismo. Baseado em seu trabalho e no trabalho de Leplat et al
(2011), Demétrio (2013) propds mecanismos de reacdo, eliminado reacbes e espécies
guimicas com papel secundario no processo oxidativo, ou seja, que ndo tem grande influéncia
no desenvolvimento da oxidacdo do etanol. A validacdo foi feita através da comparacao dos
resultados das simulagdes de chamas simples com solugdo algébrica, como as chamas de
fluxos opostos (ou opposed flames), com resultados experimentais e os resultados de Leplat
(2011). O estudo do mecanismo de reacdo é a base para o desenvolvimento de modelos de
combustdo com melhor representatividade dos fendmenos fisicos envolvidos. Existem
modelos que propdem a consideracdo apenas da reacdo global irreversivel de oxidagdo, como
0 modelo flamesheet, utilizado por Sacomano (2011).

A utilizacdo desses mecanismos é independente do regime do escoamento, entretanto
escoamentos turbulentos dificultam a aplicacdo direta dos mecanismos de reacdo, pois a
simulacdo direta das escalas de tempo e comprimento de escoamentos reativos turbulentos
ainda ndo e vidvel. Assim, ha a necessidade de modelar a turbuléncia através da
decomposicdo das variaveis do escoamento e aplicacdo da média (Jones e Whitelaw, 1982)
(modelos RANS/FANS) ou da filtragem espacial para simulacdo direta das grandes escalas e
modelagem das menores escalas (modelos LES).

Entretanto, 0 modelo matematico das reacBes quimicas representa a taxa instantanea de
formacdo das espécies quimicas, o que introduz a necessidade de um tratamento estatistico
para ligar as diferencas entre as formulacdes da modelagem da turbuléncia e da combustéo.
Normalmente, sdo utilizadas funcOes densidade de probabilidade (Probability Density
Functions — PDF) para obter o valor médio das variaveis do escoamento a partir das variaveis
instantaneas definidas pelo modelo de combustéo.

O mecanismo de reacdo independe da classificacdo da chama em pré-misturada, difusiva ou

parcialmente pré-misturada, porém diferentes modelos de combustdo foram desenvolvidos
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para cada uma dessas classificagdes, 0 que torna a classificagdo da estrutura da chama um
ponto importante para escolha do modelo correto de combustao.
Essas classificacbes foram desenvolvidas para chamas monofasicas e ndo para chamas de

sprays. Logo, esse conceito precisa ser expandido para a caracterizagcdo de chamas de sprays.

2.2.1. Hipdteses para modelagem da combustéo de spray

A chama de sprays tem caracteristicas de chama de difuséo, entretanto Chrigui (2005) salienta
que é dificil observar chamas puramente de difusdo e chamas puramente pré-misturadas.
Normalmente sdo observados os dois fendmenos nos processos de combustéo reais.

A analise de uma Unica gota é descrita pela difusdo do vapor do combustivel na fase gasosa,
porém a analise de um spray composto por varias particulas € mais complexa e ndo deve ser
considerado um problema puramente de difusdo. Faeth (1977) define que uma analogia é
possivel entre chamas monofésicas e chamas de sprays, verificando se a nebulizacdo das gotas
ocorre diretamente no dominio onde ocorrera a combustdo ou se a injecdo é feita em uma pre-
camara com ar e posterior carregamento das goticulas até o local da chama. A primeira é
classificada como chama de spray difusiva, enquanto a segunda, como pré-misturada. Porém,
ha a possibilidade de chamas de sprays apresentarem caracteristicas de estruturas de chamas
pré-misturadas e de chamas difusivas. Um exemplo sdo os resultados experimentais de
chamas de spray de acetona e etanol obtidos por Masri e Gounder (2009), os quais
demonstram que as chamas apresentam caracteristicas de chamas difusivas e chamas pré-
misturadas, evidenciando o carater de chama parcialmente pré-misturada. Ao analisar a
estrutura do injetor utilizado no experimento, observa-se que é esperado certo grau de pré-
mistura, o que € demonstrado pelos resultados. Este exemplo define que a chama de sprays
pode apresentar caracteristicas de diferentes estruturas de chamas conforme a configuracdo
dos componentes. Assim, como a classificagdo da estrutura das chamas, a maioria dos
modelos utilizados foi desenvolvida para chamas monofasicas e sua extensdo para sprays
também nao é trivial.

Normalmente, assume-se que as reacdes ocorrem de chamas de sprays ocorrem analogamente
ao que ¢ observado para chamas monofasicas, ignorando a possibilidade de chamas-envelope
(Faeth, 1983).

Discutida a aplicabilidade dos modelos, passa-se a apresentacdo de trabalhos utilizando os

varios modelos de combustéo utilizados em sprays.
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2.2.2. Modelagem da combustéo de sprays turbulentos

Chrigui (2005) apresenta os modelos de difusdo flamesheet (modelo folha de chama), modelo
de equilibrio, modelo flamelet, todos baseados na solucdo da equacédo de transporte da fracdo
de mistura e da variancia da fracdo de mistura. Sobre estes modelos, comumente sdo aplicadas
as B-PDF’s para tratamento estatistico das variaveis do modelo de combust&o.

Sacomano (2011) descreveu a combustdo de sprays de etanol através do modelo B-PDF de
flamesheet ndo adiabatico, considerando o efeito do resfriamento adiabatico sobre a equacgao
de energia. Conforme discutido na introducdo, seus resultados da distribuicdo do diametro de
gotas foram satisfatorios, entretanto as temperaturas da fase gasosa préximas ao bocal do
injetor eram elevadas. As temperaturas elevadas intensificam a evaporacdo das gotas,
alterando a distribuigé@o de diametro das gotas e consequentemente deveriam levar a menores
diametros de gotas do que os experimentais, 0 que ndo foi observado. O autor atribuiu as
diferengas a0 modelo de combustdo desenvolvido no seu codigo. A chama que o autor
buscava representar numericamente tinha caracteristicas de chamas parcialmente pré-
misturadas (Masri e Gounder, 2009) e o modelo flamesheet modela chamas difusivas. Assim,
as dificuldades na descricdo da chama foram atribuidas as limitacbes do modelo de
combustdo. Uma caracteristica marcante do modelo flamesheet é a reducdo do mecanismo de
reacao quimica a reacdo global irreversivel de oxidacdo do combustivel.

O modelo empregado por Rochaya (2007) para chamas de spray de diesel e etanol foi modelo
adiabatico B-PDF de flamelets. O modelo flamelet, assim como o flamesheet, se baseia na
fracdo de mistura para descrever a estrutura da chama, porém o modelo considera um
mecanismo de cinética quimica mais complexo. Definido o mecanismo, resolvem-se as
equacOes de transporte de chamas com solugdes analiticas, normalmente as chamas opostas
(opposed flames, Peters, 2000) previamente ao céalculo. A partir dos resultados, sdo definidas
tabelas de referéncia, que serdo utilizadas durante o célculo. Conceitualmente, o modelo
flamelet para escoamentos turbulentos assume que um pequeno e instantaneo elemento de
chama dentro das estruturas turbulentas tem a mesma estrutura de uma chama laminar
(Poinsot e Veynante, 2000). Conforme sera discutido na secdo 3, essa hipotese é valida até o
ponto que a espessura da zona de reacdo € menor do que as menores escalas turbulentas do
escoamento. Uma diferencga significativa entre os trabalhos de Sacomano (2011) e Rochaya
(2007) é a consideracdo do fendbmeno resfriamento evaporativo. Enquanto o primeiro definiu
flamesheets ndo adiabaticas para considerar esse fendmeno, o segundo utilizou flamelets

adiabaticos e, portanto, ndo considerou o resfriamento evaporativo das particulas. Diwel et al
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(2007) e Hollmann e Gutheil (1998) utilizaram uma variagdo do modelo B-PDF flamelets
laminares, na qual é considerado o resfriamento evaporativo das goticulas, denominado
modelo elementos de chamas laminares de sprays. Hollmann e Gutheil (1998) destacam a
necessidade da utilizacdo desse modelo para representar o efeito do resfriamento evaporativo
sobre a estrutura da chama com maior precisdo. Ge e Gutheil (2008a) utilizaram o modelo
joint B-PDF flamelet ndo adiabatico, porém utilizando trés métodos diferentes de tratamento
estatistico: a B-PDF padrdo, uma B-PDF modificada e o método das PDF’s transportadas
como tratamento estatistico das varidveis, conforme descrito por Jones e Whitelaw (1982)
para chamas monofésicas. Os resultados permitem concluir que de fato o método das PDF’s
transportadas é mais preciso que o método B-PDF e o método B-PDF modificado. Porém, o
método B-PDF modificado conseguiu reproduzir com boa preciséo os resultados obtidos pelo
método das PDEF’s transportadas, sendo uma melhor opg¢do, devido ao menor custo
computacional. Ge et al. (2012) utilizaram o método das PDF’s transportadas com duas
funcdes delta de Dirac: uma para a velocidade da fase gasosa e outra para a fracdo de mistura.
Esta é uma abordagem ndo convencional, pois normalmente as PDF’s se baseiam na fragdo de
mistura e na entalpia da fase gasosa, conforme Ge e Gutheil (2008a) e Ge e Gutheil (2008b).
Até aqui foram descritos apenas trabalhos envolvendo modelos RANS/FANS de turbuléncia,
entretanto os modelos LES impdem filtros espaciais e modelam as flutuagcdes das menores
escalas e, portanto, também sdo necessarios tratamentos estatisticos para descrever os valores
instantaneos dos modelos de combustéo e 0 modelo de turbuléncia.

Jones et al (2011) definiram PDF’s dentro do contexto dos modelos de turbuléncia LES, uma
vez que as flutuacdes das menores escalas tém de ser consideradas no modelo de combustao.
Os autores assumiram que a PDF dos filtros é representada pelo conjunto de varios campos
estocésticos, os quais sdo transportados pelo dominio, semelhante ao conceito das PDF’s
transportadas. Finalmente é importante salientar que os autores utilizaram diretamente um
mecanismo reduzido de sete espécies e quatro reacfes para descrever a reacdo de oxidacao do
querosene.

Chrigui et al (2012) emprega o Flamelet Generated Manifold (FGM) para descrever chamas
turbulentas de acetona parcialmente pré-misturadas. Em contraste com os modelos flamelet
padrdo e flamesheet, o FGM tem a capacidade de descrever chamas parcialmente pre-
misturadas através da introducdo de uma varidvel de progresso. O FGM define as mesmas
equacdes do modelo flamelet, entretanto a adicdo da varidvel de progresso permite a geracao

de tabelas de referéncia baseadas na fragdo de mistura e na variavel de progresso, eliminando
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a taxa de dissipacdo escalar. O tratamento estatistico do modelo de combust&o é realizado pela

joint PDF da fragdo de mistura e da variavel de progresso.

2.3. Modelagem de sprays

A modelagem matematica de sprays € uma tarefa extremamente complexa e exige que uma
série de hipoteses seja empregada. As hipoteses definem o modelo e consequentemente a
profundidade com a qual o modelo tentard reproduzir o escoamento experimental. Por
exemplo, andlises preliminares ndo necessitam de modelos complexos e que descrevam com
grande precisdo os fendmenos envolvidos na caracterizagdo numerica do spray.

Faeth (1977) apresenta os modelos de correlacdo empirica, de balistica, unidimensionais e de
reatores misturados, 0s quais sdo capazes de diminuir significativamente a complexidade e
consequentemente o tempo de simulagdo, obtendo precisdo para determinados tipos de
escoamentos de sprays.

As correlacBes empiricas permitem uma descricdo simples para determinados tipos de
escoamento de sprays, sem que se tenha grande conhecimento do escoamento. Essas
correlagfes conseguem embasar tomadas de decisdes em fases iniciais de projeto. Faeth
(1977) explicita que essas correlacdes sdo especificas para cada tipo de experimento e
tecnologia. Alguns exemplos sdo as correlagbes para injetores de motor diesel, que
correlacionam a taxa de injecdo a taxa de liberacdo de calor, e as correlacdes do processo de
pré-vaporizacdo de combustivel em correntes de ar, que resultam em correlacdes da
porcentagem de combustivel vaporizada em funcdo da pressdo, temperatura e velocidade do
ar, caracteristicas do injetor e distancia do injetor. A utilizacdo dessas correlagcdes deve ser
feita com cautela, uma vez que sdo apropriadas para determinados tipos de escoamento e ndo
se baseiam nas leis de conservagéo.

O modelo de balistica de particulas apresenta uma evolucdo na modelagem, pois objetiva a
descricdo das caracteristicas do spray através dos processos individuais das gotas. Este
modelo desconsidera qualquer tipo de impacto das particulas sobre a fase gasosa, o que limita
sua utilidade. Os modelos unidimensionais sdo um avanco em comparagdo aos modelos de
balistica, pois permitem que as interacdes entre as fases sejam consideradas, sem discutir a
dispersdo de particulas em um jato turbulento, ou seja, sem entrar na questdo da modelagem
da turbuléncia em escoamentos turbulentos de spray. Os modelos de reatores misturados
consistem e descrever a chama ou a camara de combustdo como um sistema de reatores

perfeitamente misturados ou reatores plug-flow (reatores de escoamento pistonado).
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Os modelos de balistica, unidimensionais e de reatores misturados, assim como os modelos
empiricos, sdo uma primeira avaliacdo do spray e servem apenas para definicdes nas fases
iniciais do projeto de um sistema de combustao.

Dois modelos serdo discutidos com maior profundidade: o modelo de homogeneidade local
(Local Homogeneous Flow - LHF, Faeth.1977 e Faeth,1983) e o modelo de escoamentos
separados: (Separated Flows - SF, Faeth, 1983). O modelo de homogeneidade local assume
que ndo ha escorregamento entre as fases, ou seja, ha equilibrio dindmico entre as fases, e
assume-se que também é verificado equilibrio termodindmico. JA& o SF considera que ha
escorregamento e taxas de transferéncia finitas, caracterizando com maior precisdo 0s

fendmenos dinamicos e termodinamicos nas particulas do spray.

2.3.1. O modelo de homogeneidade local (LHF)

A principal premissa do LHF €é a de que as taxas de transporte entre as fases liquida e gasosa
sdo muito mais rapida do que as taxas de desenvolvimento do campo de escoamento da fase
gasosa (Faeth, 1983). Isso equivale a dizer que as taxas de transporte interfasicas sao muito
maiores do que as taxas de difusdo da fase gasosa e que o processo é controlado pela difuséo
na fase gasosa. Esta hipotese so é vélida se ha equilibrio dindmico e termodinamico entre as
fases, isto €, as duas fases tem a mesma velocidade e temperatura. Assim, o spray é
equivalente a um jato com as mesmas propriedades de momento e estequiométricas do
escoamento do spray (Faeth, 1977).

O LHF apresenta resultados precisos e coerentes com 0s experimentais apenas para alguns
tipos especificos de escoamentos. Faeth (1983) afirma que apenas escoamentos de sprays com
gotas infinitesimais sdo bem representados, o que também é exposto por Faeth (1977). Ao
diminuir o didmetro das gotas, as caracteristicas do escoamento se aproximam as
caracteristicas de um escoamento de jato, até que no caso limite de gota infinitesimal, a gota
se comporta exatamente como um jato monofasico. Chamas monofésicas e sprays tem
aparéncia similar, o que leva a suposi¢do de que os mecanismos reativos sdo semelhantes até
certo ponto. A comparacdo entre a combustdo de jatos reativos e de sprays utilizando LHF
mostra que, para valores em que as maiores densidades de numero de gotas estdo entre 10 e
20 um, séo obtidos bons resultados (Faeth, 1983).

Além de escoamentos com gotas infinitesimais, Faeth (1977) afirma que o processo
evaporativo de sprays liquidos sob condi¢Ges supercriticas da fase gasosa € muito bem

representado, pois as propriedades dos liquidos e gases nessas condi¢Ges sao similares.



42

Entretanto, a utilizacdo do LHF para a descri¢do de escoamentos de sprays reativos é limitada,
pois apenas sprays bem atomizados sdo bem representados. Estudos com gotas maiores
mostram a deficiéncia do modelo nessa situacdo (Faeth, 1977 e Faeth, 1983), uma vez que a
inércia da gota aumenta e as hipoteses de equilibrio dindmico e termodindmico ndo podem ser
mais verificadas. Mao et al (1980) (in Faeth, 1983), Shearer et al. (1979) (in: Faeth, 1983),
Khalil e Whitelaw (1977) (in: Faeth, 1983) realizaram simula¢Ges com gotas maiores de 20
um. Esses autores observaram que a aplicacdo deste modelo superestima as taxas de
transporte entre as fases, consequéncia direta da hipdtese de taxas infinitamente répidas, e
subestima o comprimento das chamas.

O modelo LHF apresenta uma grande vantagem em compara¢do ao modelo SF, que é o
tratamento das condi¢Ges de contorno da fase dispersa. Enquanto o SF é extremamente
dependente de condi¢cBes de contorno provenientes das caracteristicas do injetor, o LHF
especifica apenas a fracdo massica.

Este modelo ndo é adequado para a maioria dos escoamentos de sprays, entretanto suas
caracteristicas e deficiéncias sdo as bases para 0s avancos obtidos pelo SF, o qual procura

aumentar a capacidade descritiva do modelo.

2.3.2. Aproximagao por escoamentos separados

O modelo de escoamentos separados (Separated Flows - SF) é definido para dois tipos
diferentes de sprays: sprays diluidos e sprays densos (Faeth, 1987). Entretanto apenas as
formulacdes de sprays diluidos serdo descritas, dado que se emprega a hipotese de que as
distdncias entre particulas sdo muito maiores que seu diametro, o que implica em
desconsiderar a interacdo entre particulas e a colisdo entre as mesmas.

Faeth (1987) caracteriza 0 método SF com o potencial de descrever uma grande variedade de
escoamentos de sprays diluidos, pois se afasta da principal hipotese do LHF, a de equilibrio
dindmico e termodinamico, e considera taxas de transporte finitas entre as fases. Entretanto, o
avango computacional ainda ndo permite que sejam modeladas estruturas de ordem menor do
que a da fase dispersa, 0 que normalmente leva a desconsiderar os fluxos internos da gota e a
assumir valores medios para a gota (Sirignano, 2010 e Faeth, 1987). Essa hipotese resulta na
utilizacdo de modelos independentes para descrever as taxas de transporte entre as fases,
normalmente usam-se modelos empiricos. Sirignano (2010) apresenta varios modelos em que
sdo considerados escoamentos internos da gota, entretanto o atual desenvolvimento

tecnoldgico computacional ainda faz com que esse tipo de simulacdo tenha tempo de
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processamento extremamente elevado. Esses modelos sdo discutidos com maior
aprofundamento na secéo 3.3.3.

A modelagem da fase dispersante comumente segue a abordagem euleriana, enquanto a
modelagem da fase dispersa pode empregar tanto a abordagem lagrangeana quanto a euleriana
(Faeth, 1987 e Chrigui, 2005).

Duas modelagens da abordagem euleriana serdo discutidas: o Continuous Droplet Model
(CDM) e o Continuous Formulation Model (CFM) (Faeth, 1983). O CDM descreve as
propriedades da fase dispersa através da solugdo da equacgdo de transporte de uma funcgéo de
distribuicdo estatistica. Esta funcdo é definida em um espago multidimensional de didmetro,
posicdo, tempo, concentracdo, velocidade e temperatura das gotas, isto é ela é descrita em
funcdo dessas propriedades do spray. Portanto, ao determinar o valor da funcdo estatistica,
definem-se as caracteristicas do spray nesse ponto. A interacdo entre as fases € feita através de
termos fontes, assim como é observado para as abordagens lagrangeanas. A aplicacdo do
CDM é aconselhavel principalmente para casos em que apenas alguns fendmenos precisam
ser levados em consideracdo, como escoamento monodisperso de particulas ndo evaporativas.
Casos em que varios fenbmenos sdo considerados implicam em funcbes de distribuicdo
estatisticas baseadas em espagos multidimensionais com um excessivo nimero de variaveis, 0
que torna o custo computacional elevado.

O modelo CFM define equac6es de transporte para as duas fases, 0 que caracteriza que ambas
as fases sdo meios continuos interpenetrantes (Faeth, 1983). Desta forma, ambas as fases sdo
descritas com equacbes semelhantes, o que facilita a implementacdo numérica em codigos
computacionais. Entretanto, assim como o CDM, a formulacdo € inadequada para
escoamentos com grandes variacGes de diametro de particulas e efeitos de aquecimento da
fase dispersa. Outro ponto negativo desse modelo é a descricdo da turbuléncia, uma vez que
ha dificuldade em definir as tensdes turbulentas e o transporte dessas tensGes ao considerar
uma fase dispersa como continua.

Em suma, os modelos CDM e CFM podem ser utilizados em uma gama reduzida de
aplicacdes, sendo que sprays reativos ndo sdo uma delas, pois h& grande dificuldade na
representacdo da evaporacao, fendmeno importante em processos de combustao.

A abordagem lagrangeana deu origem ao DDM (Discrete Droplet Model), também referido
como PSIC (Particle-Source-In-Cell model) (Faeth, 1977). Um exemplo de fluxograma de
calculo do modelo DDM ¢ apresentado na Figura 2. Esta imagem permite exemplificar como

a interacdo entre as fases dispersa e dispersante ocorre em um algoritmo numerico.
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Figura 2 — Fluxograma de Calculo do DDM (Adaptado de Faeth,1977)

| miciopbccicuo |
|

SOLUCAQ DA FASE DISPERSANTE
SEM GOTAS OU TERMOS FOMTES

{
CALCULD DA TRAJETORIA
DIAMETRO E
TEMFERATURA DAS

GOTAS

CALCULO DOS TERMOS

FONTES
i
SOLUCAD DA FASE
DISFERSAMTE COM
TERMO FONTE

¥~
NAD COMVERGENCIA 7
SIM

| Fmpocicuo |

O DDM divide o spray em classes de amostras representativas de gotas cujas propriedades
sdo calculadas pelo rastreamento no meio dispersante, através da abordagem lagrangeana,
similarmente ao célculo realizado para a descri¢cdo de uma Unica gota. Conforme destacado na
Figura 2, as taxas de troca entre as fases sdo consideradas na fase dispersante com termos
fontes. A fase gasosa é caracterizada de forma semelhante ao LHF, porém é exatamente a
diferenca do método no célculo dos termos fontes que diferencia os modelos e permite que
taxas finitas de transporte sejam modeladas.

A representacdo das taxas finitas de transporte permite uma descricdo mais apropriada dos
fendmenos envolvidos em um processo de combustdo de um spray. Além disso, um baixo
namero de classes de particulas caracteriza satisfatoriamente o escoamento, resultando em um
baixo custo computacional em comparacdo com os demais métodos descritos.

Dentro dos métodos de SF que utilizam a abordagem lagrangeana, podem ser definidas duas
formulacbes: a formulacdo Deterministic Separated Flows (DSF ou DDM/DSF) e a
formulacdo Stochastic Separated Flows (SSF ou DDM/SSF). Conforme descrito
anteriormente, ambas possibilitam taxas finitas de transporte entre as fases, porém elas se
diferenciam na abordagem em relacdo a turbuléncia e o impacto da presenga das gotas no
regime turbulento. O modelo DSF desconsidera o impacto da fase dispersa sobre o regime
turbulento, enquanto o modelo SSF tenta modelar o regime turbulento do escoamento alterado
pela presenca da fase dispersa. O SSF foi desenvolvido exatamente para suplantar as
deficiéncias e limitacbes do DSF e do LHF.
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O DSF é caracterizado por desconsiderar a alteracdo do regime turbulento devido & presenca
da fase dispersa. Ao utilizar o DSF, apenas sdo consideradas as propriedades do escoamento
médio (ou filtrado, caso seja utilizado um modelo filtrado como o LES) para o calculo da
trajetoria da fase dispersa ou, de outro ponto de vista, as particulas interagem apenas com 0
escoamento médio. Essa hipdtese implica em desconsiderar as flutuagbes, que caracterizam o
carater aleatorio do regime turbulento. Sabe-se que a influéncia das flutuagbes causam
alteracdes na trajetdria que uma particula segue e, ao considerar as flutuacdes no calculo da
trajetoria, particulas de mesmo didmetro com velocidades iniciais semelhantes partindo do
mesmo ponto tem trajetorias diferentes devido & interagdo com o regime turbulento.
Entretanto, o modelo DSF ndo modela as flutuacdes através de um modelo estocastico e,
portanto, as particulas experimentam trajetorias deterministicas, as quais serdo sempre as
mesmas. Desta caracteristica, introduziu-se o termo deterministic para denominar esse tipo
especifico de escoamento separado. Outra consequéncia do modelo DSF aparece na fase
dispersante. Os termos fontes de quantidade de movimento e das quantidades transportadas do
modelo de turbuléncia possuem termos baseados na velocidade instantadnea da particula e,
portanto, a utilizacdo de um modelo de dispersao turbulenta influencia diretamente no célculo
desses termos.

O SSF objetiva a modelagem da interacdo entre turbuléncia e a fase dispersa, a qual, de
acordo com Faeth (1987), tem trés pontos cruciais: a dispersdo da fase turbulenta, a
modulacdo turbulenta (definida como a alteracdo das propriedades turbulentas da fase
dispersante devido ao transporte proveniente da fase dispersa) e a modificacdo das
propriedades das taxas de transporte da interface devido as flutuacdes da fase dispersante. A
dispersdo turbulenta define 0 modelo estocastico para descrever a flutuacdo da velocidade da
fase gasosa, a qual serd utilizada nos modelos da fase liquida. A modulacdo da turbuléncia
procura descrever matematicamente o efeito da presenca da fase liquida no regime turbulento
da fase gasosa.

A dispersdo turbulenta descreve o processo de influéncia da turbuléncia sobre a trajetéria das
particulas. Sacomano (2011) utilizou o modelo random-walk, apresentado em Faeth (1983) e
Faeth (1987), com algumas modificacbes para introduzir anisotropia ao modelo que se
baseava nas caracteristicas do modelo de turbuléncia k-g padrdo caracterizado por sua
isotropia. O modelo random-walk tem sua fundamentacdo na hipdtese de que uma Unica
particula interage com varios turbilhdes, mas sucessivamente e ndo simultaneamente e que
cada turbilhdo tem propriedades constantes, mas caracteristicas de cada turbilhdo. Esta

hipdtese nédo é totalmente representativa do fenémeno observado, pois uma particula sofre a
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influéncia de vérios turbilhdes de diferentes escalas de tamanho simultaneamente e ndo
sucessivamente.

Outro método de dispersdo turbulenta é o modelo de sequéncia de Markov, utilizado por
Chrigui (2005) e Chrigui et al (2009). A tentativa de determinar a velocidade instantanea por
esse modelo se baseia em dois fatores de correlagéo: o fator de corregdo lagrangeano e o fator
de correcdo euleriano. O fator lagrangeano computa a flutuacdo dos elementos fluidos ao
longo da linha de corrente, enquanto o fator euleriano descreve a flutuacéo local do elemento
fluido.

Jones et al (2010) isolaram o efeito da turbuléncia sobre a trajetdria avaliando e simulando
particulas isotérmicas sem troca de massa ou calor. Nesse modelo, a dispersdo turbulenta
seguiu 0 modelo estocastico de Markov, desenvolvido para modelos de turbuléncia LES. Os
autores concluiram que bons resultados podem ser atingidos, porém h& uma relativa
sensibilidade a constante do modelo estocéastico de Markov, o que dificulta a aplicacéo direta
do modelo sem ajustes nesta constante. O mesmo modelo foi utilizado por Jones et al (2011),
para simulada uma chama de spray com movimentos helicoidais e, portanto, o efeito da
turbuléncia estava acoplado ao processo de troca de massa e calor entre as fases.

A modulacdo da turbuléncia é representada por um termo fonte nas equac¢es do modelo de
turbuléncia da fase dispersante. Para modelos RANS/FANS, os termos fontes dos momentos
de segunda ordem, assim como os de primeira ordem, sdo diretamente obtidos (Faeth, 1983),
entretanto o termo fonte da equacdo da taxa de dissipacdo da energia cinética tem de ser
modelado e introduz uma nova constante Cs.. A determinacdo dessa constante é empirica
(Faeth, 1983) e o valor varia de acordo com cada caso. Chrigui (2005) testou modelos
diferentes de modulacdo da turbuléncia durante o desenvolvimento de seu estudo.
Primeiramente utilizou o modelo padréo apresentado em Faeth (1983), em seguida, empregou
0 modelo proposto por Crowe (2000) baseado no balanco da energia cinética do escoamento e
o0 modelo termodinamicamente consistente, no qual um termo é adicionado com base na
segunda lei da termodindmica. Lain e Sommerfeld (2003) basearam-se nas modulacGes
padrdes e de Crowe (2000) e formularam uma modulagdo denominada consistente, a qual os
autores caracterizam como uma tradugdo da formulacédo euleriana de Crowe (2000) para uma
formulacdo lagrangeana. Mando et al (2009) propuseram um novo modelo baseado em
estudos de Simulacdo Numérica Direta (Direct Numerical Simulation - DNS). Esses estudos
indicaram que a modulacdo turbulenta pode ser correlacionada a dissipacdo de energia

turbulenta pela interacdo entre os turbilhdes e as particulas e também indicaram que ha a
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redistribuicdo da energia cinética turbulenta devido & maior uniformidade do perfil de
velocidade medio das particulas em relacdo a fase dispersante.

Em modelos filtrados, a modulacdo da turbuléncia é obtida com a introducdo do termo fonte
na equacéo de transporte da quantidade de movimento filtrada (Jones et al, 2010). Entretanto,
para sprays diluidos, é comum considerar esse termo fonte nulo e os autores ndo apresentaram
formalmente um modelo. Apte et al (2003) simularam particulas carregadas pela fase dispersa
sem considerar o efeito direto das flutuacbes das escalas filtradas, todavia os autores
utilizaram uma modulacgdo turbulenta em funcdo da taxa de variagdo local da velocidade da
particula.

A modificacdo das propriedades das taxas de transporte da interface devido as flutuacdes da
fase dispersante geralmente é negligenciada, caso a escala integral seja maior do que o
diametro das gotas (Birouk e Gokalp, 2006). Entretanto, os autores defendem que o fenémeno
da turbuléncia é caracterizado pela cascata de Kolmogorov (Pope, 2000), que define varias
estruturas turbulentas, desde as menores até as maiores escalas. Portanto, as modificacGes
taxas de transporte pelo efeito da turbuléncia ndo podem ser negligenciadas e devem ser
consideradas, pois as menores escalas sao menores do que o didmetro das gotas. Apesar da
posicdo dos autores, € comum utilizar a hip6tese de que as taxas de transporte na interface
independem das flutuagdes, conforme pode ser verificado em Chrigui (2005), Sacomano
(2011), Rochaya (2007), Chrigui et al (2009), Duwel et al (2007), Chen e Pereira (1996), Ge e
Gutheil (2008a) Ge e Gutheil (2008b). Apte et al (2009) consideraram o impacto da
turbuléncia através de B-PDF’s para ponderar o valor de fracdo maéssica a ser introduzido na
fase gasosa.

Uma rapida andlise dos modelos permite observar que o modelo SSF é muito mais completo
em sua capacidade de descricdo do fendmeno fisico, em comparacdo ao modelo DSF.
Entretanto sua aplicacdo em um cddigo € mais complexa e seu custo computacional é maior,
sendo que introduz funcgdes estatisticas, que podem ser fontes de possiveis problemas de

convergéncia e de erro de predi¢do do spray.

2.4.  Chamas turbulentas de spray de etanol

Os trabalhos apresentados nessa secdo objetivam apresentar os estudos recentes na area de
chamas de spray de etanol. O trabalho de Duwel et al (2007) e Sacomano (2011) apresentam a
comparacdo entre dados experimentais e resultados numéricos, o que permite validar os

modelos utilizados. O Gltimo também permite uma primeira avaliacdo do estagio de evolugéo
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dos trabalhos realizados no Brasil. O trabalho de Li e Zhou (2012) mostra um trabalho com
modelos mais complexos, discutindo as simulacdes numéricas de chamas de spray de etanol
empregando modelos de filtragem espacial.

Os demais trabalhos constituem exemplos de trabalhos experimentais de sprays de etanol, os
quais mostram o0 estagio das configuracdes experimentais das chamas e o0s métodos

experimentais empregados em chamas de spray de etanol.

2.4.1. Trabalho desenvolvido por Duwel et al (2007)

Assim como Rochaya (2007), Duwel et al (2007) estudaram uma chama turbulenta de spray
de etanol e tentaram reproduzi-la numericamente atraves dos modelos disponiveis.

A chama estudada tem caracteristicas favoraveis ao estudo, pois ndo utiliza corpos rombudos
ou chamas pilotos para estabilizacdo, o que facilita o tratamento numérico. Entretanto houve
necessidade de aquecimento do etanol até 45°C para atingir a estabilizacdo da chama.

O autor utilizou um injetor localizado no entro da chama e que produz um spray de cone oco
(hollow-cone spray). H& um fluxo de ar uniforme em volta do injetor. A homogeneizacéo do
fluxo e da turbuléncia € obtida por um prato com vaérios furos, em forma de uma colmeia.

O emprego simultaneo de medigcdes de LIF e Mie-scattering possibilitou a medicdo do
diametro médio de Sauter (Sauter Mean Diameter, SMD), o qual define que o didmetro médio
das gotas pode ser dado pela relacdo entre a superficie das gotas obtida pelo método Mie-
scattering e o volume das gotas obtido pelo método LIF.

Os métodos Mie-Scattering e LIF foram utilizados para o escoamento reativo. Também foram
feitos ensaios em escoamentos ndo reativos com a utilizacdo de anemémetros baseados no
efeito Doppler (PDA - Phase Doppler Anemometry), os quais permitiram o levantamento das
velocidades das gotas e novos dados do didmetro médio das gotas (SMD). Ao comparar 0s
resultados, observou-se que poucas diferencas foram obtidas entre os resultados no didmetro
médio das gotas até uma altura de 10 mm acima do injetor.

As temperaturas das gotas e da fase gasosa também foram medidas através do método de
Termometria LIF de duas cores (2-color LIF thermometry) e do método de Termometria NO-
LIF multilinhas (multi-line NO-LIF thermometry).

As simulaces numéricas foram desenvolvidas com o emprego do modelo de turbuléncia k-¢
padrdo, considerando a interacdo entre as fases liquida e gasosa. A modelagem da fase liquida
segue a abordagem lagrangeana, assim como observado em Chrigui (2005) e Sacomano
(2011), e utiliza um modelo DDM/SSF (Discrete Droplet Model e Stochastic Separated
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Flow). Durante a modelagem da fase liquida, foi assumido que ndo héa colisdes e coalescéncia
de gotas, ndo ha interacdo entre as gotas (pois o spray € diluido) e ndo ha break-up das gotas.
Além disso, foi considerado que a gota tinha condutividade infinita, o que leva a gota a ter
temperatura uniforme em todos os pontos e a taxa de evaporacdo € descrita pelo modelo de
filme de Abramzon e Sirignano (1989).

A formulacdo da fase gasosa segue a formulacdo apresentada por Versteeg e Malalasekera
(2007), com a adicéo dos termos fontes para levar em conta o acoplamento entre as fases. O
acoplamento entre as equacg0es de quantidade de movimento e de conservacdo da massa foram
modeladas pelo algoritmo SIMPLE.

O modelo de combustdo flamelet, apresentado por Peters (2000), foi utilizado e foi
desenvolvido considerando um mecanismo de cinética quimica de 38 espécies considerando
337 reagbes quimicas.

Assim como neste trabalho, os resultados obtidos por PDA foram utilizados como condig¢des
de contorno para a fase liquida. A condicdo de contorno da temperatura da fase gasosa foi
estimada pelos resultados do método LIF, ja as condices de contorno de velocidade foram
estimadas pela vazao total do coflow.

A partir dos resultados experimentais e numéricos, 0s autores concluiram que houve uma
superestimacao sistematica da velocidade das gotas em até 30% nos resultados numeéricos, o
gue leva a uma maior taxa de evaporacao, que, por sua vez, explica os menores diametros das
gotas nas simulagbes (gotas até 10% menores). As diferencas entre os resultados numérico e
experimental foram atribuidas aos seguintes fatores: desconhecimento das condigdes iniciais
de escoamento da fase gasosa, incertezas na medicdo da fase liquida e aproximacGes
imprecisas da velocidade radial das gotas. A comparacao entre 0s resultados para 0 campo de
temperaturas novamente apresentou discrepancias, especialmente, pois o modelo numérico
ndo consegue reproduzir parte da estrutura da chama.

Uma conclusdo geral deste trabalho é que as simula¢cdes numéricas sdo muito sensiveis as
condicBes de contorno da fase liquida, bem como das condi¢cdes de gasosa. Além desses
pontos, atribui-se as diferencgas entre resultados experimentais e numéricos a falta de modelos

de quebra de filme, fendmeno observado experimentalmente proximo ao injetor.

2.4.2. Trabalho desenvolvido por Sacomano (2011)

Seguindo as linhas de modelagem numérica tragadas pelo trabalho de Rochaya (2007) e pelo
trabalho de Diwel et al (2007), Sacomano (2011) adaptou o cddigo desenvolvido por
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Fukumasu (2010) para descrever numericamente a chama descrita experimentalmente por
Masri e Gounder (2009). Masri e Gounder (2009) publicaram um artigo descrevendo chamas
de acetona e de etanol, através de resultados obtidos pelos métodos Mie-scattering, Laser-
Induced Fluorescence of the OH radical (LIF-OH) e Laser Doppler Velocimetry-Phase
Doppler Anemometry (LDV-PDA). O método LIF-OH possibilitou delinear a regido de alta
temperatura do escoamento, enquanto as imagens de Mie-scattering permitem que seja
caracterizada a regido das gotas. O méetodo LDV-PDA permitiu que fossem medidas as
distribuicOes radiais da velocidade do escoamento, o didmetro médio das gotas, a intensidade
da turbuléncia e o nimero de densidade das gotas. No caso, foram definidos quatro planos
horizontais de medicéo.

Em seu trabalho, Masri e Gounder (2009) afirmam que o aumento da velocidade das gotas
ndo alterou significativamente o campo de velocidades do escoamento de velocidade e a
distribuicdo de diametro das gotas, porém houve alteracdo no campo de temperatura, 0 que
implica em um carater competitivo entre os regimes de chama pré-misturadas e difusivas.

Nas simulacdes desenvolvidas por Sacomano (2011), o autor seguiu a abordagem Euleriana-
Lagrangeana, na qual a fase gasosa € descrita pela formulacdo baseado nos conceitos de
Euler, enquanto a fase dispersa, ou fase liquida, fundamentou-se nos principios definidos por
Lagrange. A modelagem do spray fundamentou-se na formulagcdo DDM/SSF (Discrete
Droplet Model — Stochastic Separated Flow), mostrando avango em comparagao ao trabalho
desenvolvido por Rochaya (2007), uma vez que o ultimo utilizou o DDM/DSF (Discrete
Droplet Model — Deterministic Separated Flow). A grande diferenca dos modelos é a
modelagem da influéncia da turbuléncia na trajetéria de cada uma das particulas, conforme
apresentado na secdo 2.3.2. A modelagem da turbuléncia foi feita pelo modelo k-¢ padrdo, um
modelo mais simples, porém um modelo que possibilita um c6digo com processamento mais
rapido. A modelagem da combustdo foi baseada no modelo para chamas de difusdo
flamesheet (modelo folha de chama), no qual sdo utilizadas as hip6teses de cinética quimica
da reacdo global infinitamente rdpida e irreversivel. O modelo flamesheet ndo considera um
modelo de mecanismo de cinética quimica e tem fortes hipéteses simplificadoras, as quais
levam a considerar que oxidante e combustivel reagem imediatamente ao se misturarem. O
tratamento estatistico da turbuléncia foi feito utilizando uma joint B-PDF para considerar o
efeito do resfriamento evaporativo das gotas e seu impacto na fase gasosa. Mais
especificamente utilizou-se uma funcdo delta de Dirac para descrever a PDF relacionada a

entalpia da fase gasosa.
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Um ponto interessante a ressaltar € a escolha do modelo de combustdo. Masri e Gounder
(2009) afirmam que ha uma competicdo entre caracteristicas de chamas de pré-mistura e
difusivas, o que caracteriza uma chama parcialmente pré-misturada. Entretanto, por
simplicidade e por ser um modelo de processamento muito mais rapido, Sacomano (2011)
optou por utilizar o modelo flamesheet.

A validacdo do modelo de combustdo para a fase gasosa foi feita utilizando a Chama D
(Fiorina et al, 2009 e Flame D, 2013), chama experimental monofasica de mistura metano-ar.
As diferencas entre 0s resultados experimentais e os resultados numéricos obtidos por
Sacomano (2011) foram atribuidos & modelagem da turbuléncia utilizada, descartando a
introducdo de difusividade numérica pelos métodos numéricos utilizados. Porém, alterando
uma das constantes do modelo k-¢ padrdo, os resultados foram melhorados mostrando a
deficiéncia desse modelo. Entretanto, mesmo com a maior aderéncia entre os resultados
numericos e os resultados experimentais, foi observado um descompasso entre 0s resultados
de fragdo de mistura e quantidade de movimento linear. O autor afirma que alteragdes no
namero de Prandtl turbulento da fracdo de mistura e alteracdo do modelo de combustao teriam
impactos significativos nos resultados.

A simulacdo de chamas turbulentas de spray de etanol, principal objetivo do trabalho,
apresentou discrepancias em relacdo ao trabalho experimental de Masri e Gounder (2009). A
diferenca entre a velocidade média axial das gotas é atribuida a modelagem da turbuléncia
que fez uma superestimacao da difusdo da fase gasosa e 0 modelo de combustdo empregado,
0 qual descreve chamas difusivas. O autor também atribuiu as diferencas observadas entre
resultados experimentais e numéricos ao modelo de combustdo flamesheet, o qual ndo foi
desenvolvido para caracterizar chamas parcialmente pré-misturadas, que foram observadas no

experimento de Masri e Gounder (2009).

2.4.3. Trabalho desenvolvido por Li et Zhou (2012)

Li e Zhou (2012) iniciam sua discussé@o afirmando que os resultados recentes mostraram que
modelos LES sdo capazes de representar com maior precisdo do que os modelos RANS a
estrutura de escoamentos e a estrutura de chamas de sprays turbulentos. Partindo desse
pressuposto, os autores discutiram o efeito das condigdes iniciais do spray, ou seja, a
distribuicéo inicial do didmetro das particulas, &ngulo de cone do spray e espessura do angulo

de cone do spray, sobre a estrutura da chama.



52

Visando descrever os efeitos das condi¢bes de contorno sobre os resultados da simulacgdo, 0s
autores modelaram as menores escalas de acordo com o modelo Sub-Grid Scale Stress
(Wilcox, 1993), o qual tem formulacdo matematica semelhante a do modelo k-, porém dentro
do contexto de modelos filtrados. Em relacdo a modelagem da combust&o, 0s autores usaram
duas abordagens diferentes, uma na qual a combustdo nas escalas menores do que a malha era
ignorada e outra em que a combustdo era modelada para todas as escalas do escoamento. O
primeiro assume que a taxa da reacao ocorre exatamente conforme descrito pela expressao de
Arrhenius e apenas nas escalas com dimensdes maiores do que a malha, ja o segundo modelo
proposto, denominado Second-Order Moment (SOM), define que a taxa de reacdo pode ser
separada em duas parcelas, uma devido a taxa da reacdo que ocorre nas grandes escalas e
outra devido a taxa de reacdo que ocorre nas escalas filtradas pela malha. A parcela
correspondente as grandes escalas € formulada de acordo com o modelo de Arrhenius,
enquanto a parcela relativa as escalas filtradas € uma correcdo da taxa de reacdo das grandes
escalas, considerando os efeitos das flutuagdes da temperatura e das fragdes das espécies
quimicas sobre a taxa de reacdo. Os dois modelos de combustdo baseiam-se na reacéo global
do etanol e, portanto, ndo consideram cinética quimica detalhada, o que limita a aplicabilidade
dos modelos em relagdo aos modelos flamelet.

A grande deficiéncia desse trabalho é a falta de dados experimentais, enfraquecendo a
validacdo dos modelos. Apenas resultados experimentais da distribuicdo temperaturas das
fases liquida e gasosa estavam disponiveis. Para a fase gasosa, dados em apenas um plano
estavam disponiveis, enquanto para a fase liquida estavam disponiveis dados em dois planos.
Os autores compararam resultados estatisticos da simulacdo com resultados da mesma
configuracdo experimental de Diwel et al (2007). Os resultados para a temperatura da fase
gasosa (Figura 3) mostra que o modelo SOM (representado no gréfico pela sigla LES-SOM)
consegue representar os dados experimentais com maior precisdo do que o modelo LES
simplificado (LES-FA), no qual a combustdo nas pequenas escalas ndo € considerada, e 0
modelo RANS, utilizando o método flamelet de combustdo e o modelo de turbuléncia k-¢
padrdo. O modelo RANS-PDF ndo consegue representar a tendéncia do experimento
suavizando a curva e ndo conseguindo representar os gradientes radiais de temperatura. Ja o
modelo LES-FA consegue representar melhor os gradientes radiais de temperatura, entretanto,
ao comparar com os resultados obtidos pelo modelo LES-SOM, observa-se que o segundo
representa todos os gradientes observados experimentalmente com maior precisdo. Essa

comparagao entre os métodos numeéricos permite concluir que os efeitos das escalas filtradas
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tém um papel importante na representacdo da turbuléncia e de seu efeito na combustéo, o que
ja havia sido defendido por Jones et al (2011).

Apesar do trabalho carecer de dados experimentais para maiores comparagdes, 0s resultados
da modelagem numérica representam bem o escoamento, conforme observado na Figura 3.
Entretanto, 0 modelo de combustéo poderia ser mais sofisticado, uma vez que ja foram feitos
trabalhos com o FGM em simulagdes LES (Chrigui et al, 2012).

Figura 3 — Distribuicdo da Temperatura em funcéo da posicéo Radial (Li et Zhou, 2012)
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2.4.4. Outros trabalhos

Gounder et al (2006) conduziram experimentos para descrever o efeito da "carga de gotas” em
chamas turbulentas de etanol. O principal objetivo era avaliar como ocorre 0 processo reativo
das gotas, se elas se comportam como nuvens de gotas ou apenas gotas isoladas. A hipétese
de nuvem de gotas implica que a frente de chama atinge simultaneamente uma nuvem de
chama, ja a hipotese da combustdo de uma gota isolada implica que uma gota por vez é
envolvida pela zona de reacdo. Essas hipoOteses podem ser comparadas com o conceito de
combustdo por grupos, no qual as chamas de sprays podem ser classificadas em quatro grupos
diferentes: combustdo de uma Unica gota, combustdo externa em grupo, na qual a chama de
spray € caracterizada analogamente a uma chama difusiva, combustdo interna em grupo, na
qual se observa combustdo dentro da nuvem de gotas e external sheath combustion, na qual o
as gotas estdo mais proximas e a zona de rea¢do mais longe do que a combustéo externa em

grupo, assim tendo certo grau de pré-mistura.



54

Assim como Duwel et al (2007) imagens simultaneas de LIF-OH e Mie-Scattering permitem
que sejam observadas na mesma figura a zona de reacdo e a distribuicdo de gotas, alem de
permitir analise da interacdo entre a fase liquida, a combustao e a turbuléncia.

Gounder et al (2006) afirmaram que a estabilidade da chama, no seu experimento, é
controlada principalmente pela vazéo do jato de ar e que o limite de blow-off (extingdo da
chama) aumenta com o aumento da vazdo de combustivel. Assim como observado por Mastri
e Gounder (2009), ha certo grau de pré-mistura devido as caracteristicas do nebulizador, o que
pode caracterizar essa chama como parcialmente pré-misturada. Todas as chamas tem um
cone parcialmente pré-misturados, os quais sdo envoltos por chamas de difusdo. Para planos
axiais préximos do injetor, a combust&o interna por grupo foi observada, enquanto, em planos
mais afastados, foi verificada a combustdo externa do grupo. Desta forma, conclui-se que, em
uma mesma chama, podem ser observados diferentes tipos de combustéo por grupos.
Villanueva (2013) apresentou um trabalho experimental extremamente completo, no qual
caracterizou a combustdo de um spray de etanol através de técnicas de diagnostico laser. O
escoamento é uma chama aberta com a presenca de um obstaculo (bluff-body) para produzir
uma zona de recirculacdo que intensifica os processos de mistura e evaporacdo. O autor
utilizou quatro técnicas de diagndstico laser: o PIV (Particle Image Velocimetry, ou
Velocimetria por imagem de particulas), o Shadowgraphy, o PLIF-OH (Planar Laser-Induced
Fluorescence of the hydroxyl radical ou fluorescéncia induzida por plano laser do radical
hidroxila) e o Mie-scattering. O PIV foi utilizado para determinar o campo de velocidades da
fase gasosa a jusante do corpo rombudo e descrever o campo de velocidades das gotas do
spray. O Shadowgraphy determinou o diametro e velocidade das particulas. Enquanto o PLIF-
OH tinha foco na descricdo da combustdo, em oposicdo ao PIV e o Shadowgraphy que
objetivam descrever o escoamento das fases gasosa e liquida.

O trabalho caracterizou a influéncia do regime turbulento das fases liquidas e gasosas sobre a
combustdo. O incremento da velocidade do ar alterou a distribuicdo de diametro de gotas e a
velocidade das gotas, 0 que teve impactos nas zonas de reacdo e sua localizagdo dentro do
dominio de estudo. A chama caracterizou-se por trés regiGes reativas: uma zona de reagdo
intermitente, uma zona de quimiluminescéncia azul e uma zona de fuligem; sendo que apenas
a ultima sofre interferéncia com a variagdo da vazdo de combustivel. A técnica mie-scattering
mostrou que, para baixas vazGes de etanol, o ar ndo altera o formato do spray, o que é
consequéncia do grande diametro das gotas. O trabalho de Villanueva (2013) pode servir para
o0 desenvolvimento de trabalhos numéricos de sprays turbulentos de etanol, pois fornece dados

de velocidade e didametro das gotas, essenciais para estudos numéricos com o modelo SF.
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3. Modelagem de chamas turbulentas de sprays

Na revisao bibliografica, foram apresentadas as possiveis abordagens para descricao de
escoamentos de sprays. A fase gasosa ¢ sempre representada pelo método euleriano de
descri¢ao do escoamento. A fase liquida pode ser apresentada tanto por métodos eulerianos
quanto por métodos lagrangeanos

A principal diferenga entre as abordagens reside no método de analise do problema. O método
proposto por Euler procura caracterizar as variagdes do campo de escoamento, enquanto o
lagrangeano objetiva descrever os fendmenos fisicos que acontecem com uma determinada
particula do escoamento.

Utilizando o método euleriano, a descrigdo da fase gasosa ¢ feita através de equagdes
diferenciais parciais conservativas, definidas para um sistema de coordenada fixo. A fase
liquida € descrita por equagdes diferenciais ordindrias, caracterizando a aplicacdo do método
lagrangeano.

Esta se¢do define os modelos aplicados para a descricado da chama. Todos os modelos sdo
baseados naqueles implantados no software comercial ANSYS FLUENT®.

No primeiro subitem deste capitulo, ¢ apresentado o modelo de turbuléncia Reynolds Stress
Model, considerado mais adequado o escoamento estudado. Em um segundo subitem, ¢
apresentada a modelagem matematica da combustdo. O modelo flamelet de combustio ¢
apresentado, discutindo as hipoteses envolvidas e a formulagdo matematica de escoamentos
reativos turbulentos. Finalmente, ¢ apresentada a modelagem matematica da fase liquida. Este
subitem define o método de acoplamento entre as fases. H4 a defini¢do dos termos fonte
introduzidos nas equagdes de transporte definidas para escoamentos monofasicos para

descrever a influéncia das particulas sobre a fase gasosa.

3.1. Modelagem da turbuléncia

Os modelos de turbuléncia procuram definir equacdes de transporte, cujo objetivo final é
modelar para o problema de fechamento da turbuléncia, apresentado no APENDICE B. Neste
estudo, € utilizado o Reynolds Stress Model (RSM). As vantagens e desvantagens do modelo
estdo elencadas a seguir, de acordo com Versteeg e Malalasekera (2007):

e Vantagens:

o Potencialmente o mais genérico dos modelos RANS
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o Célculo preciso das propriedades médias do escoamento e do tensor das
tensdes de Reynolds para escoamentos simples e complexos como jatos
confinados, canais assimétricos e dutos ndo circulares e escoamentos com
curvaturas;

e Desvantagens:

o Maior custo computacional (sete EquagOes Diferenciais Parciais a mais séo
resolvidas)

o Nao é validado para tantos problemas quanto os modelos de mixing lenght e
k-¢ padrao;

o Apresenta as mesmas dificuldades do modelo k- padrio em alguns
escoamentos, consequéncia direta da utilizacdo da mesma modelagem para a
equagdo da taxa de dissipagdo turbulenta (€), como escoamentos com
recirculacdo ndo confinada e jatos axissimétricos.

Versteeg e Malalasekera (2007) destaca que o RSM tem o potencial, dentre os modelos
RANS, para descrever todas as propriedades do escoamento e as tensdes de Reynolds sem
ajustes para cada estudo, devido a anisotropia caracteristica do modelo. Essa caracteristica foi
o fator preponderante na escolha do modelo para o desenvolvimento deste trabalho. Wilcox
(1993) salienta que 0 RSM potencialmente descreve melhor escoamentos com descolamento
da camada limite, escoamentos com curvaturas significativas das linhas de corrente e
escoamento com sUbitas varia¢fes na taxa de deformacao média.

Outro fator de grande peso foi o baixo custo computacional do RSM relativamente aos
modelos filtrados. Versteeg e Malalasekera (2007) explicita que é necessario, no melhor caso,
0 dobro dos recursos computacionais para uma simulacéo LES.

Tanto o RSM quanto os modelos de duas equacdes fundamentam-se em dois fatores: a
decomposicdo das variaveis instantaneas em duas parcelas e a aplicacdo da média temporal
sobre as equacdes de transporte. No tratamento matematico da turbuléncia, duas
decomposic¢des sdo destacadas: a decomposicdo de Reynolds e a decomposicédo de Favre, as
quais s&o apresentadas no APENDICE B.

O modelo k-¢ padrao baseia-se na modelagem do tensor de Reynolds de acordo com a
hipotese de Boussinesq, também apresentado no APENDICE B. Portanto, é necesséaria a
modelagem das equagdes de transporte da energia cinética turbulenta (k) e da taxa de
dissipacédo de energia cinética turbulenta ().

O modelo RSM modela equacgdes de transporte para cada uma das tensdes de Reynolds e uma
para a taxa de dissipacdo de energia cinética turbulenta. Entretanto, a viscosidade turbulenta
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introduzida pela hip6tese de Boussinesq é utilizada em outras equagdes de transporte,
conforme demonstrado no APENDICE B. Por isso, a definicio dessa propriedade do
escoamento faz-se necessaria mesmo que o modelo k-¢ padrao ndo seja utilizado.

A equacdo de transporte das tensdes de Reynolds original é apresentada na equagdo (1),
conforme apresentada por Wilcox (1993), Pope (2000) e Versteeg e Malalasekera (2007).
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O primeiro termo do lado esquerdo representa a variagdo local da tensdo de Reynolds, o
segundo termo determina o fluxo liquido da tensdo de Reynolds pelo transporte advectivo. O
primeiro termo do lado direito da equacdo define o termo de transporte difusivo das tensées
de Reynolds, o segundo termo definem a taxa de producdo das tensdes de Reynolds, o terceiro
termo é o termo de interacdo entre a pressao e a deformacdo da particula fluida e o pentltimo
termo representa a taxa de dissipacao das tensdes de Reynolds.

O ultimo termo surge do processo de média e da decomposicdo de Favre. Este termo esta
vinculado apenas a escoamentos reativos e descreve a correlacdo entre as flutuacdes da
velocidade e da densidade. Jones e Whitelaw (1982) afirmam que esse termo esta associado
ao processo de contra difusdo das tensdes de Reynolds. Baseando-se nessa interpretagéo,

define-se que esse termo é modelado por

1k s 0p
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Os termos de taxa de producdo, de transporte advectivo e de derivada local sdo calculados
exatamente como definidos na equacgéo (1). Entretanto, observam-se trés termos que precisam
ser modelados: o termo de difuséo, o termo de dissipacdo e o termo de interacdo entre pressdo
e deformacéo.

O termo de dissipagdo das tensdes turbulentas assume isotropia das menores escalas
dissipativas, considerando que as dissipagdes afetam exclusivamente as tensdes turbulentas
normais (Versteeg e Malalasekera, 2007). Wilcox (1993) discute que essa modelagem se
fundamenta no fato de que o processo de dissipacdo ocorre apenas nas pequenas escalas do

escoamento. Tais escalas, de acordo com a hip6tese de Kolmogorov, sdo consideradas
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localmente isotropicas. Tendo como base essas afirmacdes, o termo de dissipacéo das tensdes

turbulentas é modelado por

au"l au"] _ 2
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A equacdo de transporte da taxa de dissipacdo da energia cinética turbulenta é a mesma

desenvolvida para 0 modelo k-g padrao.
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na qual o, C;. e C,. sdo constantes do modelo e cujos valores sdo 1,00; 1,44 e 1,92
respectivamente.

Essa hipotese de modelagem implica em algumas das mesmas deficiéncias do modelo k-¢
padrdo. Versteeg e Malalasekera (2007) citam que jatos axissimétricos e escoamentos nao
confinados com recirculacfes podem ndo ser bem representados como consequéncia direta
dessa modelagem.

O termo de difusdo das tensbes de Reynolds apresenta uma primeira parcela vinculada a
difusdo molecular da tensdo de Reynolds, calculado exatamente como na equacéo (1). Os
demais termos definem o transporte turbulento das tensfes de Reynolds. A modelagem desses
termos define que a taxa desse transporte é proporcional ao gradiente das tensbes de
Reynolds. Assim como nas demais equacgdes de transporte turbulentas, os termos de
transporte turbulentos sdo descritos através de uma analogia com o termo da difusdo
molecular, utilizando a viscosidade turbulenta definida pela hipotese de Boussinesq. Desta

forma, o termo difusivo é simplificado para
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no qual g3 € uma constante do modelo e é igual a 0,82.
O termo de interacdo entre a pressao e a deformacdo é o termo mais complexo do ponto de
vista da modelagem. Este termo tem o efeito de diminuir a anisotropia entre as tensbes de
Reynolds, redistribuindo a energia. Wilcox (1993), Pope (2000) e Versteeg e Malalasekera

(2007) explicitam dois processos que diminuem a anisotropia do processo. O primeiro € um
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processo lento no qual o decréscimo da anisotropia ndo envolve a velocidade média do
escoamento, apenas as escalas turbulentas, enquanto o segundo é um processo rapido em que
0 decréscimo da anisotropia € diretamente ligado as taxas de deformacdo do escoamento
médio. Wilcox (1993) afirma que os termos répido e lento ndo devem ser considerados
literalmente, mas sim relacionados a presenca ou a auséncia da taxa de deformagdo média. Ha
a introducdo de um terceiro termo para considerar o efeito da proximidade da parede no
regime turbulento. Nessa regido, ha um aumento da anisotropia devido ao efeito de
amortecimento da parede (Versteeg e Malalasekera, 2007) e, portanto, esse termo, ao
contrario dos demais termos, aumenta a anisotropia do modelo.

A modelagem desse termo, baseado na descricao fisica desses processos, € dada por

p" [ou" ou"
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onde ¢;; 1 corresponde ao termo de processo lento da interagdo entre pressao e deformacao,
¢ij corresponde ao termo de processo rapido e ¢;;,, corresponde aos termos associados ao

aumento da anisotropia pela proximidade na parede, e sdo modelados por
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corresponde ao termo de producéo das tensdes de Reynolds e
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corresponde ao termo de convecgdo, n;, n;, ny, Ny, S0 as componentes do vetor normal
unitario nas direcdes i, j, k, m provenientes da notacdo indicial; C;, C,, C'y, C',, sdo
constantes do modelo e recebem os valores 1,8; 0,6; 0,5 e 0,3 respectivamente, d é a distancia

do elemento até a parede e C; é a constante do modelo definida por

3/4—
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na qual x é a constante de Von Karmann e ¢ igual a 0,4187.
Apesar de nédo ser utilizada diretamente nas equacgdes de transporte do modelo RSM, a energia
cinética turbulenta também ¢é utilizada neste modelo e é dada por
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Conforme apresentado na secdo 3.1.1, esta propriedade do escoamento é utilizada para a
definicdo do escoamento proximo a parede e para definicdo das condi¢cdes de contorno das
equacOes de transporte das tensfes de Reynolds na mesma regido. Portanto, a modelagem da
energia cinética turbulenta faz parte do modelo de turbuléncia RSM, mesmo que ndo seja

utilizada diretamente nas equacdes de transporte.
3.1.1. Tratamento matematico da regido proxima a parede

A regido de fluxo proxima a parede aumenta a complexidade do problema e o custo
computacional para o célculo de escoamentos turbulentos (Pope, 2000). Os efeitos da
presenca da parede requerem modificagdes ou adendos aos modelos, pois estes sdo validos
para nucleos turbulentos em que esses efeitos podem ser negligenciados. Logo, os modelos de
turbuléncia ndo sdo capazes de descrever corretamente a interacao entre regime turbulento e
parede. Para descrever corretamente essa interacdo, sdo utilizadas leis de parede para
descrever as propriedades do escoamento nos elementos adjacentes as paredes do dominio de

calculo.
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A regido proxima a parede pode ser caracterizada por trés regides diferentes: a subcamada
viscosa, na qual o escoamento tem caracteristicas semelhantes ao laminar; a camada externa,
na qual predominam as caracteristicas turbulentas, e uma camada intermediaria em que ha
caracteristicas de escoamentos turbulentos e laminares.

Dentre as opgdes, neste estudo, foi utilizada a lei de parede padrdo, que caracteriza a regido
proxima a parede pela equacdo da subcamada viscosa ou pela lei logaritmica, que descreve a
camada externa. O uso de uma das equacdes em detrimento da outra depende da intensidade
do regime turbulento observado na regido.

A velocidade proxima a parede é descrita por duas equacgdes diferentes. Para a regido da

subcamada viscosa é utilizada a equacao (Launder e Spalding, 1974)
Ur=y*, (14)

na qual y* é a distancia adimensionalisada entre o baricentro do elemento adjacente e a
parede, dada por
o PGy,

y == (15)

onde kp € a energia cinética turbulenta no elemento adjacente a parede e y, é a distancia entre
o0 baricentro do elemento adjacente e a parede, e U* é a velocidade adimensionalisada definida

como

1/4,1/2
_ UpCu kp

u Tw/P

(16)
na qual Up € a velocidade no elemento adjacente e t,, € a tensdo na parede.

A equacdo (14) é considerada valida apenas para os valores de y* menores do que 11,225.
Esse limite define a validade da equacgédo da subcamada viscosa.

Para valores acima de 11,225, emprega-se a lei logaritmica, a qual é dada por (Launder e
Spalding, 1974)

U* = %ln(Ey*), (17)
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onde E é uma constante empirica e igual a 9,793.

As relagdes para a subcamada viscosa e para a lei logaritmica sdo utilizadas para descrever a
temperatura e a fracdo massica nos elementos adjacentes a parede. Faz-se a hipétese de que
camadas térmicas e de difusdo podem ser correlacionadas com essas equacdes utilizando os
numeros adimensionais de Prandtl e Schmidt respectivamente.

A relacdo entre as camadas térmica e de momento é definida pela aproximacao

S ~Pr, (18)

ot

na qual Pr € o nimero adimensional de Prandtl.
Verificada a relacdo, é definida uma subcamada de conducéo térmica (Launder e Spalding,
1974 e Versteeg e Malalasekera, 2007)

A 1/2
Tt = SRR~ pry, (19)

na qual g € o fluxo de calor através da parede, cp, € o calor especifico do fluido, T,, é a
temperatura na parede e T, € a temperatura no elemento adjacente a parede, e é definida uma

lei logaritmica térmica dada por (Launder e Spalding, 1974)
1
T* = Pr, [; In(Ey*) + P], (20)

onde

/
P =924 [(5—:)3 o 1] [1+ 0,286 0007Pr/Pre], 21)
t

na qual Pr; é o nUmero adimensional de Prandtl turbulento, considerado 0,85 na parede.

A utilizacdo da subcamada de conducdo térmica ou lei logaritmica térmica € condicionada
pela lei utilizada para equacdo de momento linear. Caso seja utilizada a subcamada viscosa
para o célculo da velocidade, a subcamada de conducdo térmica é aplicada para definir a
temperatura neste elemento do dominio.

Analogamente ao definido para a energia, uma subcamada é descrita pela equacéo
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_ (yk,w_Yk)ﬁC;/‘}k}la/z

]k,w

Y*

=Scy", (22)

onde Sc € o nimero adimensional de Schmidt e J, ,, e o fluxo da espécie k através da parede,

e uma camada logaritmica pela equacéo
* 1 *
v =Sc.|SIn(Ey") + B (23)

na qual Sc; € o nimero adimensional de Schmidt turbulento e P, é
P. = 9,24 (5—0)3/4 — 1| [1 + 0,28¢~00075¢/5cc (24)
C ) SCt ] .

Aplicando as leis de parede, obtém-se as condi¢cdes de contorno para as equagdes de energia,
quantidade de movimento, espécies quimicas e continuidade. Entretanto, ainda séo
necessarias as definicdes das condi¢des de contorno das equaces do modelo de turbuléncia.
Conforme apresentado anteriormente, a equacao de transporte da energia cinética turbulenta é
resolvida para todo o dominio, pois os valores das tensdes de Reynolds nos elementos
adjacentes a parede estdo em funcdo da energia cinética turbulenta.

Na regido proxima a parede, aplica-se a condi¢do de contorno de derivada nula

% _ . (25)

Apbs a definicdo do valor de k, sdo calculadas as condi¢Ges de contorno das tensdes de

Reynolds dadas pelas relagdes (Versteeg e Malalasekera, 2007)

Yt = 1,08, (26)
uTZ
— = 0,247, (27)
_‘;72
Y4 = 0,655, (28)
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wy
k

= 0,255, (29)

nas quais u, éa flutuacdo na direcdo tangencial a parede, 17,, é a flutuacdo na direcédo
normal e u"; é a flutuacdo na direcdo normal as demais.

A equacdo da taxa de dissipagdo da energia cinética turbulenta, em oposi¢cdo a equacéao de k,
ndo é resolvida em todo o dominio. Na regido préxima a parede, é feita a hipoGtese de
equilibrio local, determinando que a taxa de producao de energia cinética turbulenta e a taxa
de dissipagdo sdo iguais. Somada a essa hipotese, assume-se que a producdo de k é definida

pela equacao

Tw
P = Ty m. (30)

Portanto, a taxa de dissipacdo &, no elemento adjacente a parede é dada por

Cs/4k3/2
&p = e (31)

KYp
3.2.  Modelagem dos processos de combustdo

A modelagem de processos de combustdo turbulentos passa por trés pontos principais,
segundo Echekki e Mastorakos (2011):

e A descricdo da turbuléncia segundo um modelo de turbuléncia apropriado;

e A descricao da estrutura da chama;

e Um modelo de acoplamento entre os modelos de turbuléncia e de estrutura da

chama;

O primeiro item ja foi descrito na secao 3.1. Esta secdo objetiva a descricdo da estrutura da
chama utilizando o modelo flamelet e a descricdo do acoplamento entre os dois modelos

utilizando fungdes de densidade de probabilidade.
3.2.1. Modelos de combustao baseados no transporte da fracéo de mistura

Modelos de combustdo procuram descrever a estrutura da chama, mais especificamente a

distribuicdo de temperatura, massa especifica e espécies quimicas do escoamento. Neste
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trabalho, os modelos apresentados descrevem as propriedades escalares do escoamento em
funcdo da variavel fracdo de mistura. A utilizacdo da fracdo de mistura permite que a
descricdo da cinética quimica seja simplificada a solucdo de duas equacdes de transporte, a
solugéo da equagéo de transporte da fracdo de mistura e da variancia da fracdo de mistura.
Dentre os modelos que utilizam a fragdo de mistura, foram destacados o0 modelo flamesheet, o
modelo de equilibrio e 0 modelo flamelet.

O flamesheet model (modelo Folha de Chama) fundamenta-se na hipdtese de que a cinética
quimica € infinitamente rdpida em comparagdo com as escalas turbulentas e irreversivel,
considerando que oxidante e combustivel nunca coexistem em uma mistura estequiométrica
(Turns, 2000). Desta forma, a modelagem da combustdo é simplificada a um processo de
mistura e, ao ser atingida a mistura estequiométrica, hd o consumo imediato de combustivel e
oxidante. O mecanismo deste modelo apresenta apenas um passo, considerando que a Unica
reacdo envolvida é uma reacdo global de queima completa do combustivel. Esse modelo
reduz drasticamente a complexidade da interacdo entre turbuléncia e combustdo, pois ndo ha
nenhum tipo de taxa de reacdo envolvida.

O modelo de Equilibrio (Equilibrium model), assim como o modelo de folha de chama
(flamesheet model), assume que a cinética quimica é infinitamente rapida, entretanto,
conforme citado em Poinsot e Veynante (2000), as reacBes sdo reversiveis. A hipOtese de
equilibrio local € feita e é possivel verificar a coexisténcia de combustivel e oxidante. As
fragdes massicas das espécies quimicas sdo definidas pelas constantes de equilibrio quimico.
Assim, como no modelo flamesheet, ndo hé a necessidade de definir um mecanismo detalhado
de cinética quimica, apenas uma reacdo global de oxidacdo do combustivel.

A formulacdo do modelo flamelet introduz a taxa de dissipacdo escalar para caracterizar a
chama em condi¢6es que se distanciam do equilibrio, ou seja, atenua a hipétese de quimica
infinitamente rapida (Peters, 2000 e Poinsot e Veynante, 2000). Entretanto, o modelo flamelet
considera que as escalas de tempo de difusdo e convecgdo sdo muito maiores do que as
escalas de tempo das reacfes quimicas, aplicando a hipotese de que as reacdes acontecem em
estado de quasi-equilibrio e de que a chama se ajusta imediatamente as condi¢cdes do
escoamento (mais especificamente as deformacgdes da chama). As bibliotecas do modelo
flamelet relacionam os valores das fracdes massicas das espécies, da temperatura e da massa

com os valores de fragdo de mistura e da taxa de dissipacédo escalar do escoamento.
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3.2.2. Fracao de mistura e sua variancia

Turns (2000) apresenta a fracdo de mistura diretamente como um escalar conservativo, porém
tal conclusdo é melhor compreendida ao analisar a equacgéo de transporte da fracdo de mistura.
Peters (2000) afirma que a definicdo da fracdo de mistura € melhor derivada para um sistema
homogéneo na auséncia de difusdo. Primeiro, a reacdo global de combustdo é escrita e séo

definidos os coeficientes estequiométricos da reacéao

ViyerFuel + voyigante Oxidante = vy, o400 Produtos. (32)

Pode-se escrever a relacao entre as variagfes de fracdo massica de oxidante e combustivel

dYox — dYFpyel (33)

i)
VIoxMWoyx VIFuelMW Fyel

na qual Y,, é a fracdo massica de oxidante, Yg,.; é a fracdo massica de combustivel, v',, e
V' puer S840 0s coeficientes estequiométricos em base massica do oxidante e do combustivel,
respectivamente, e MW,,, e MWpg,; S40 0s pesos moleculares do oxidante e do combustivel.

Realizando a integracdo para um sistema homogéneo, pode-se chegar a equacédo (34)

SYpyer — Yox = SYFuel,u - YOx,ua (34)

na qual o indice u determina que as fragdes massicas sdo definidas para pontos de misturas de
gases ndo queimados, s € a relacdo estequiométrica méassica oxidante/combustivel, dada pela
equacéo,

V/oxMox

5 = —LoxMox (35)

VIFuelMFuel

e as fragdes massicas sem indice correspondem a qualquer estado entre os gases queimados e
0s ndo queimados. Caso seja feita a hipotese de difusividade méassica igual para oxidante e
combustivel, a qual é comumente assumida, essa expressdo é vdlida para sistemas ndo
homogéneos (Peters, 2000).

Turns (2000) define a fracdo de mistura como
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7 = massa de material proveniente da linha de admissiao de combustivel (36)

massa total da mistura

e quantitativamente é definida por Peters (2000), para um sistema com duas linhas de

admissdo, como

z =1 (37)

mq+my,’

na qual m, representa a vazdo de combustivel admitida no sistema e m, representa a vazao de
ar admitida no sistema.

A fracdo massica de combustivel nos gases ndo queimados € relacionada com a fracdo de
mistura através da equacéo (38)

Yeveru = Yruey, "2, (38)

na qual Y., € a fracdo de combustivel na linha de admissdo do combustivel. Analogamente,

pode ser escrito
YOx,u = YOxo(]- — z), (39)

na qual Yy, representa a fragdo de oxidante na linha de admissdo de oxidante. Substituindo as

equacoes (38) e (39) na equacao (40), obtém-se:

;= SYF_YOx*'YOxO. (40)

SYFl_YOxO
Essa equacao pode ser reescrita

_ (sYr=Y0x)=(sYpy+Yox,)
(sYFy=Yox)—(sYFy+Y0x,)’

z (41)

a qual facilita a interpretacdo da fracdo de mistura como uma normalizacdo do escalar

conservativo:
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@ = sYr —Yox (42)

Versteeg e Malalasekera (2007) obtém a equacéo da fracdo de mistura através da conservagédo
das espécies e conservacao de massa, delineando a fundamentacéo desse escalar em equacdes
de conservacao.

E possivel demonstrar que, partindo das equagdes de espécie, é obtida a equacio de transporte
da fracdo de mistura

9(pz) | d(pzuy)) _ 0 0z
o T ax;  ox; (Df Bxi)’ (43)

a qual explicita o carater conservativo da fracdo de mistura, uma vez que ndo ha termos fontes
na equacdo de transporte. Ha a introducdo da difusividade da fragdo de mistura (D), que €
igual a difusividade das espécies envolvidas, pois se assume gue todas as espécies quimicas
tém a mesma difusividade na mistura.

A aplicacdo da decomposicao de Favre e da média temporal na equacgdo (43) tem-se a equagéo

de transporte da fracdo de mistura média:

a(pz) | 0(pzw) _ 0 9z
or T ax;  ox; (pr ox, PU 2 ) (44)

O termo de segunda ordem é modelado através de uma analogia com a hipotese de
Boussinesq e o termo molecular é negligenciado, pois se admite que o termo turbulento é

muito maior. Logo,

2(p2) | 2(z@) _ 2 (p‘D 62). (45)

at ax;  ox; \P7t gy,

A utilizagdo da B-PDF como método estatistico para definir os valores médios das variaveis
do escoamento implica na necessidade de determinar o valor da variancia da fracdo de
mistura. Logo, a equacdo de transporte da variancia da fracdo de mistura tem de ser resolvida.

A equacdo de transporte da variancia da fracdo de mistura é dada por
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3(pz2)  a(pmz™?) _ 9 —wwg _ 922 " 0 oz —— 07
T o ——a—xi(pu Z"%) + 2 pDo- ) +2z a—xl(pDa—xl)—Zpu 2
0z" 0z"

O primeiro termo do lado direito da equacéo corresponde ao transporte turbulento. O segundo
e terceiro termos do lado direito modelam o transporte difusivo molecular. O quarto termo
corresponde a producdo de variancia de fragdo de mistura e o quinto termo define a taxa de
dissipacéo da variancia da fracéo de mistura.

Entretanto, essa equacdo é simplificada para

a(pz2) | o(pwz?) _ @ (-, 827 _raiN\Z L
ot T o ‘E(tha_m)”PD(a—,q) - pX, (47)

na qual ¥ ¢ a média de Favre da taxa de dissipacdo, cuja definicdo é apresentada na secao
3.2.3.2. O transporte turbulento foi modelado através da introdugdo do primeiro termo do lado
esquerdo da equagdo. Os termos dissipativo, produtivo e o segundo termo da difuséo
molecular sdo substituidos pela taxa de dissipacdo média que é dada por

pr = 2pD 2222 4 4pp 2% 4 opp 20T (48)

dx, 0x, dx, 9x; ox, a_xl

Esta taxa é calculada no dominio de calculo pela equacdo (Peters, 2000 e Poinsot e Veynante,
2000):

T =Cyz2", (49)

na qual a C,, € uma constante do modelo de valor igual a dois.
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3.2.3. Modelo dos elementos de chamas laminares
3.2.3.1. Conceituacao basica do modelo dos elementos de chamas laminares

Poinsot e Veynante (2000) e Peters (2000) apresentam que o modelo flamelet para
escoamentos turbulentos se baseia na hipotese de que a escala de comprimento das reacdes
quimicas € muito menor do que as escalas de comprimento de difusdo turbulenta. Baseado
nessa hipotese, pode-se supor que um pequeno elemento de chama difusiva envolvido pelo
escoamento turbulento tem a estrutura de uma chama laminar, o que permite utilizar as
equac0es da secdo 3.2.3.2.

Neste contexto, a grande vantagem dessa hipdtese é o desacoplamento da estrutura quimica
complexa da chama em relacdo as estruturas do escoamento (Echekki e Mastorakos, 2011).
Essa hipdtese permite que a modelagem da combustéo seja feita de forma independente em
relacdo a modelagem da turbuléncia, tanto considerando uma equagdo simples (modelo
flamesheet) quanto uma biblioteca flamelet com cinética quimica detalhada

Definida a hipOtese do conceito, é necessario verificar a validade do conceito e
consequentemente do modelo. Para esta finalidade, € definido o nimero de Damkdéhler. O
namero de Damkdhler compara as escalas de tempo do escoamento e da reacdo quimica,

sendo definido como

pl'=-1, (50)

Tc

na qual 7, € a escala de tempo do escoamento e 7. € a escala de tempo caracteristica do

processo de combustdo. Em regimes turbulentos, Poinsot e Veynante (2000) demonstram que

a escala de tempo do escoamento é dada por

1B

T =—=Tg (51)

xR

st

na qual ys; é o a taxa de dissipacdo media para a mistura estequiométrica e t; é a escala de
tempo de Kolmogorov.

A hipotese do conceito flamelet é aplicAvel somente se a escala de tempo das reacdes
quimicas for muito menor do que as escalas de tempo, ou seja, se 0 nimero de Damkohler for

elevado. Essa consideracdo implica que o modelo ndo consegue representar corretamente
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efeitos transitorios ou extingdo da chama. As escalas de tempo das reagdes desses fenbmenos
ndo sdo muito menores do que as do escoamento e, portanto, o conceito flamelet ndo pode ser

aplicado.

Figura 4 — Regimes de chamas turbulentas (adaptado de Poinsot e Veynante, 2000)

Transitorio

Laminar

Extincio

.-_-_

1 RI':‘;

A Figura 4 apresenta os regimes de combustdo turbulentos em funcdo do numero de
Damkohler e do nimero de Reynolds. Os modelos baseados no conceito flamelet sdo validos
se 0 nimero de Damkohler for maior do que o valor limite DAF4. Esse valor separa as regioes
em que a hipétese do modelo flamelet é aplicavel para descricdo do regime de combustdo
turbulenta e a regido em que comegam a ser observados efeitos transitérios. Cuenot e Poinsot
(1994) investigaram experimentalmente e definiram os parametros Da®*t e Daf4, os limites
para cada regime de chama turbulenta. Em suma, o conceito/hipGtese flamelet aplica-se
somente para chamas turbulentas em que ndo sdo observados efeitos transitérios e extincao
local da chama.

O modelo flamelet utiliza esse conceito e busca descrever as chamas turbulentas a partir de
uma biblioteca de dados de uma chama laminar difusiva. A Figura 5 apresenta o fluxograma
de célculo do modelo flamelet.

Observa-se que a estrutura local da chama nao necessita de dados do escoamento. Isso se deve
a biblioteca de referéncia desenvolvida antes do calculo numérico. Conforme o conceito
flamelet, a estrutura da chama turbulenta pode ser caracterizada por elementos de chamas

laminares e, portanto, é necessaria a caracterizagdo de uma chama laminar de difuséao.



Figura 5 — Fluxograma operacional do modelo flamelet (adaptado de Poinsot e Veynante,

2000)
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Normalmente sdo resolvidas as chamas laminares de fluxos opostos com base em um

mecanismo de cinética quimica. As chamas de fluxos opostos sdo amplamente utilizadas, pois
apresentam uma estrutura unidimensional (APENDICE C) e tem uma resolucdo analitica.

Essa solucdo fornece a estrutura de uma chama laminar difusiva que servira como base para a

descricdo da chama turbulenta. Entretanto, faz-se necesséria a integracdo prévia dos dados

laminares de acordo com uma fungdo densidade de probabilidade, pois os modelos de

turbuléncia RANS trabalham com varidveis médias e ndo com variaveis instantaneas.

Apds essa integracdo, a estrutura da chama turbulenta pode ser descrita através de variaveis

médias transportadas pelo escoamento.

3.2.3.2.

de elementos de chamas laminares

Equacdes de conservacgdo no espaco da fragéo de mistura: equacgdes do modelo

De acordo com as leis de conservacdo de massa, € realizado o balanco da concentracdo das

espécies quimicas:
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d(pYy)

P P) ay )
% T F (pu;Vy) = — (P —k) + wy (52)

axi axi

Peters (2000) apresenta a transformacéo de coordenada no espacgo (Equacdo 53) e no tempo
(Equacdo 54). Essa transformacédo de coordenadas é a base do modelo flamelet, no qual se faz
a mudanca do sistema de coordenadas cartesiano para o sistema baseado na fracdo de mistura
como varidvel independente e duas coordenadas tangenciais a isossuperficie de fracdo de
mistura estequiomeétrica.

9 _ 0z 9

P (53)

ax;  dx; 0z

ad dz 0 2
el v (54)

Peters (2000) salienta que a variavel introduzida t é idéntica a variavel t.
Primeiramente, reescreve-se a equacdo de conservacdo das espécies quimicas na seguinte

forma

W Ly Wy 2 2 0 (pp2) 1
5 T Yy o T Yy o (pu;) + pu; o o7, pD o + Wy. (55)
Reescrevendo, obtém-se
D 1y, [2 4+ 2 (oup)] + pus 2 = 2 (oD 28 4.
p at + Yk at + axi (pul) + pul axl_ - axl_ p aJCi + (I)k. (56)

Nota-se que o termo em colchetes é a equacdo da continuidade, portanto esse termo é nulo.
Utilizando a equacdo da continuidade e aplicando a transformacédo de coordenada (equacdes
(133), (53) e (54), obtém-se

9z dYy ayk) 9z dYy _Ei( a_zﬂ) :
p(at oz T o) TPU dx; 9z  0x;0z pD dx; 0z + Wy (57)

Expandindo a derivada do primeiro termo do lado direito da equacéo e reescrevendo obtém-se
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(62 Yy + ayk) + 0z ayk _ 0z 0z 0%Yy, , 0Yy 0z @ ( 0z

ot 9z ' ot i9x, 0z PV ox 0%, 922 | 9z ox, 07 ax) + @y (58)

O segundo termo do lado direito da equacdo pode ser reescrito da seguinte forma:
oYy 9z @ 9z\ _ oYy 0 oz
Ea_xiZ(pD a_xi) T oz ax; (pD 6xi)' (59)

Assim, rearranjando 0s termos, a equacdo da conservacdo das espécies quimicas pode ser

transformada em

ayk ayk[ __i( a_z)]_ 0z 0z 0%vy | .
at p8t+p Lox; ox; pDaxi =pD dx; dx; 0z2 + W (60)
O termo dentro dos colchetes é a equacao da conservacdo da fracdo de mistura, portanto este
termo € nulo. Assim, a equacdo das espécies quimicas no sistema de coordenadas da fracdo de

mistura é

0z 9z 92y :
p¥: p a—jla_jl azzk+(1)k. (61)
Poinsot e Veynante (2000) e Peters (2000) definem a taxa de dissipagao escalar y.
9z @
¥ =2D (ii) (62)

Aplicando a definicdo de taxa de dissipagdo escalar, obtém-se

ay 1 %Yy
T =3P+ D (63)

Para definir a estrutura da chama, a transformacdo de coordenadas também tem de ser

aplicada a equacéo de energia. A equacao de energia € dada por

d d 0 doh
% (o) + = (ph) = = | £ 22 +5,, (64)

Ox;j | ok 0x;
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na qual S, é o termo fonte da equacao de energia devido a troca de energia entre as fases ou a
troca de energia por radiacéo.

Esta equacdo pode ser reescrita na forma nao conservativa

d on
+h +h—(pu)+pulax a—xi(pDa—xi)+Sh. (65)
Rearranjando os termos da equacéo, tem-se
Yy ap d )" _ i oYy
pg+Yk[at a—n(pui)]+puia—xi—ax (p a,c)+wk (66)

O termo em colchetes é nulo, pois é idéntico a equacgdo da continuidade. Retirando esse termo

e aplicando a transformacéo de coordenadas, obtém-se

(%O_h 6_h) dz 0h _ 0z 0 ( 0z dh

otoz Ot Ui B_xLE o B_xla 0x; 62) + Sh (67)

Aplicando as regras de derivagdo no primeiro termo do lado direito da equacdo e

rearranjando, escreve-se

0z dh 0z oh 0z 9z d°h . 0h 3z 0 0z .
p(5ras+50) + Py = PD 5o am ot S (pD 52) + e (68)
Reescrevendo o segundo termo do lado direito da equagdo, obtém-se
oh 0z 0 0z oh 0 0z
o5 (PP ) =55 (P055) (69)
Introduzindo o termo acima na equacao (68), obtém-se
Yk aﬁ[ 9z E_i( E)]_ 9z 0z 0¥y .
Por Yoz 1Por T P%ioy, ~ox pDaxi _pDaxiaxl- oz T @k (70)

O termo dentro dos colchetes é a equacdo da conservacdo da fracdo de mistura, portanto este

termo é nulo. Assim, a equacdo da energia no sistema de coordenadas da fracdo de mistura é



76

1
Po-=5PX75=z+Sh (71)

Peters (2000) e Poinsot e Veynante (2000) definem que as equacdes do modelo flamelet sdo
as equacOes das espécies quimicas e da energia no sistema de coordenadas local da chama
tendo como variavel independente a fragdo de mistura.

A introdu¢do da nova variavel taxa de dissipacdo escalar (y) ¢ o fator que diferencia os
modelos flamelet e flamesheet. A taxa de dissipacdo escalar tem dimenséo inversa do tempo
(1/s) como uma deformacdo (conforme discutido em Peters, 2000 e Poinsot e Veynante, 2000)
e é a Unica variavel relacionada ao sistema de coordenada espacial. Poinsot e Veynante (2000)
afirmam que essa variavel é intrinsicamente relacionada a taxa de deformacdo (strain rate),
pois, ao aumentar a taxa de deformacdo da chama, a variavel y aumenta. Essa
proporcionalidade pode ser verificada pelo equacionamento que descreve as chamas opostas
em regime laminar.

Outra caracteristica importante do modelo flamelet é a parametrizacdo das equacBes de
espécies quimicas e da equacdo de energia, pois ambas dependem da mesma variavel, a taxa
de dissipacdo escalar . Diferentes valores de y implicam em diferentes estruturas de chamas
caracterizadas pelas equagdes, portanto a varidvel y tem papel importante para correlacionar
as equacOes de espécies quimicas e da energia, obtendo uma descri¢do coerente da estrutura
da chama.

3.2.3.3.  Mecanismo de cinética quimica

O mecanismo de cinética quimica é um dado de entrada do modelo flamelet, para
desenvolvimento das look up tables (tabelas de referéncia). Portanto, um mecanismo de
cinética quimica do etanol é necessario.

Marinov (1999) definiu um mecanismo extremamente abrangente com 383 reagOes e 57
especies envolvidas. O modelo abrange um vasto nimero de espécies e equacdes torna o
modelo mais complexo, levando a uma tabela maior aumentando o tempo de desenvolvimento
da tabela e do pré-processamento da simulacdo. Leplat et al. (2011) desenvolveu um
mecanismo reduzido com 40 espeécies e 355 reacdes,

Demétrio (2013) desenvolveu um mecanismo reduzido com 165 reagOes e 36 espécies
guimicas, o qual foi utilizado como dados de entrada para o modelo flamelet. O modelo

desenvolvido por Demétrio (2013) foi validado através de comparagdo com outros dados
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disponiveis na literatura. A Figura 6 mostra os resultados obtidos por Demétrio (2013) e sua
comparacdo com resultados experimentais para chamas de difusdo de fluxos opostos
(“opposed flames”) laminares.

Demétrio (2013) afirma que seu mecanismo reduzido apresenta as mesmas vantagens e
defeitos do mecanismo apresentado por Leplat (2011), ao caracterizar as chamas de fluxos
opostos. Os principais pontos sdo a subestimacdo da formacdo do metano (CH,4) (e por
consequéncia do CO e do CO,) e a superestimacdo da fracdo molar do etanol (C,HsOH).
Entretanto, 0 modelo apresenta as mesmas tendéncias dos resultados experimentais, pois as
curvas dos resultados numéricos sdo semelhantes as curvas dos obtidos experimentalmente. A
de obtida

experimentalmente. A temperatura maxima do experimento € maior do que a temperatura

distribuicédo temperatura descrita pelo mecanismo assemelha-se a
maxima do experimento, porém o formato da curva permite afirmar que o mecanismo
representa com acuracia esta chama, uma vez que os gradientes de temperatura foram muito
bem representados.

O mecanismo de Demétrio (2013) é utilizado para obter uma solucdo numeérica para o
escoamento da chama de difusdo laminar de fluxos opostos (APENDICE C). Os resultados
numéricos laminares sdo integrados de acordo com as PDF’s definidas pelo modelo e séo

tabelados previamente a simulacdo numérica. Desta forma, os resultados das chamas opostas
estdo em funcdo dos valores locais de Z, 22, k e ¥,. Logo, apenas as equacdes de transporte
dessas varidveis serdo calculadas, ao invés de resolver uma equacdo para cada uma das

espécies quimicas e as taxas de progresso das reacfes do mecanismo de cinética quimica.

Figura 6 — Resultados experimentais e numericos para chamas laminares de fluxos opostos
(Demétrio, 2013)
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3.2.4. Modelo para a descrigédo de escoamentos reativos turbulentos

A modelagem de chamas difusivas turbulentas requer atencdo ao tratamento matematico das
variaveis. Os modelos de turbuléncia RANS ndo descrevem os valores instantaneos das
propriedades transportadas pelo escoamento, mas sim valores médios. Porém, o modelo de
combustdo baseia sua formulacdo em variaveis instantaneas, uma vez que as taxas de reacdes
quimicas sdo definidas pelas fragdes massicas instantaneas das espécies quimicas.

Essa diferenca de abordagem dos dois modelos, devido ao tratamento estatistico da
turbuléncia, implica na necessidade de um tratamento estatistico das variaveis instantaneas do
modelo reativo para que se obtenha concordancia entre os modelos.

Peters (2000) afirma que, para cada ponto do escoamento turbulento, é possivel determinar os
valores médios das variaveis do modelo reativo, supondo que o campo de densidade das
variaveis seja conhecido ou presumido. De outra forma, € necessario calcular os valores
médios das variaveis do modelo de reagdo quimica através do emprego de fungdes densidade
de probabilidade, comumente referidas como PDF’s (Probability Density Functions).
Genericamente, a média de uma variavel qualquer g, funcdo de uma variavel z, é dada pela

integracéo:
i) = [ ., a@P(2) dz (72)

onde P(z) é a funcdo densidade probabilidade que descreve a propriedade q(z). Em
escoamentos reativos, as equacdes do modelo de reacdo quimica estudados estdo escritos em
funcdo da variavel fracdo de mistura (z), a qual s6 pode assumir valoresentre 0 e 1 (0 < z <

1). Portanto, a equacao acima pode ser reescrita:

4(2) = [, 4(2)P(2) dz (73)

Observa-se que foi obtido o valor médio de acordo com a decomposicdo de Reynolds,
entretanto, para escoamentos reativos turbulentos, é necessario obter o valor médio de acordo
com a decomposicdo de Favre. Segundo Whitelaw e Jones (1982), o valor médio pode ser

calculado por:
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i(2) = [, 9(2)P(2) dz (74)

Ha a introducdo de uma nova PDF P(z), porém se trata da ponderacdo da PDF P(z) através

da densidade. Ou seja,
Pz) = 22P(2) (75)

A definicdo da funcdo densidade de probabilidade pode variar de acordo com o objetivo da
modelagem, bem como o objetivo da simulacdo. No caso deste trabalho foi utilizada a funcao
B-PDF.

A funcao B-PDF é amplamente utilizada em estudos de combust&o turbulenta, como pode ser
observada pelos trabalhos de Sacomano (2011), Chrigui (2005), Fukumasu (2010) e Chrigui
et al (2012). Peters (2000) e Versteeg e Malalasekera (2007) afirmam que esta funcao é a mais
utilizada nos cddigos CFD comerciais e entre programadores de CFD e Jones e Whitelaw
(1982) afirmam que bons resultados sdo obtidos ao utilizando a fungdo beta.

Uma propriedade interessante desta funcdo € a dependéncia nao s6 da fracdo de mistura, mas
também, indiretamente, da variancia da fracdo de mistura. Essa propriedade é explicitada
através da formulacdo matematica dessa funcdo, pois um dos parametros da fungido B-PDF
necessita da informagéo da variancia da fragdo de mistura.

A defini¢ao da fungdo B-PDF, ja aplicada para fracdo de mistura, é:

Za—l(l_z)b—l

P(z) = Jy 26-1(1-2)P~1dz (76)
na qual:
a=7["2-1] (77)
[
bzg—a (78)

A fungdo B-PDF pode assumir varias formas dependendo dos valores de fracdo de mistura e

da respectiva variancia. No limite de valores de variancia da fragdo de mistura tendendo a



80

zero, € possivel demonstrar que sua forma se aproxima da forma de uma curva gaussiana
(Peters, 2000). A anélise das equacdes (76) a (78) mostra que ha dois pontos de singularidade:
fracdo de mistura nula (ponto de entrada de oxidante) e fracdo de mistura unitaria (ponto de
alimentacdo de combustivel). Essa caracteristica inviabiliza a utilizagdo da fun¢ao -PDF para
funcgbes com singularidades nestes pontos.

A utilizacdo da PDF conforme apresentada até o momento fica restrita aos modelos
flamesheet e equilibrio ambos adiabaticos. Nesses modelos, todas as variaveis do modelo de
combustdo sdo escritas somente em funcdo da fracdo de mistura. Entretanto, ao modelar
chamas de sprays, € necessario considerar o resfriamento evaporativo da fase gasosa (secado
3.3.3). Esse resfriamento adiciona um termo fonte a equacdo de energia da fase gasosa e,
portanto, a temperatura e a massa especifica dessa fase ja ndo dependem apenas da fracédo de
mistura, mas também da entalpia transportada pelo escoamento. A PDF passa ser funcdo de
duas variaveis independentes, entalpia e fracdo de mistura e passa a se denominar joint PDF.
O valor médio passa a ser calculado por:

Gz = [, [ a(z h)P(z h) dz dh (79)
na qual h é a entalpia absoluta da mistura da fase gasosa. Faz-se a hip6tese que as variaveis
sejam estatisticamente independentes, o que permite caracterizar a joint PDF como a
multiplicacdo de duas PDF’s completamente segregadas ou marginais:

P(z,h) = P(z|h) = P(2) - P(h) (80)
Assume-se que o campo de densidade relativo a fracdo de mistura ¢ descrito pela fungdo f3-
PDF, conforme descrito para escoamentos reativos adiabaticos monofésicos. Porém, ndo é

presumido o mesmo campo de densidade para a entalpia. Comumente, aproxima-se 0 campo

de densidade da entalpia pela funcdo delta de Dirac.
P(h) = S(h - fz) (81)

Assim, a média da variavel g é dada por:
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G(z.h) = [ [ a(z,h)P(2) dz dh (82)

A formulacéo da joint PDF de fracdo de mistura e entalpia é utilizada nos modelos flamesheet
e equilibrio ndo adiabatico, os quais sdo aplicaveis para escoamentos reativos turbulentos de
sprays.

O modelo flamelet apresenta uma nova variavel, a taxa de dissipacdo escalar y. Peters (2000)
afirma que ha dependéncia do campo de densidade da variavel g em relacdo ao escalar
dissipativo, y. Esta dependéncia é explicitada pelo fato de que as equacdes no modelo
flamelet estdo descritas em funcédo desta variavel (se¢do 3.2.3.2).

Novamente, é feita a hipotese de independéncia estatistica das variaveis, portanto:

P(z,x,h) =P(2)- P - P(W) (83)

Poinsot e Veynante (2000) apresentam duas PDF’s comumente usadas para a distribuigdo da
variavel g em funcéo do escalar dissipativo: a funcdo delta de Dirac e a distribuicdo normal
logaritmica. Neste trabalho, assumiu-se que a PDF da taxa de dissipacdo escalar foi

aproximada pela funcdo delta de Dirac, dada por:

ﬁ()(z) = 5()(2 - X~z) (84)

na qual ¥, é a taxa de dissipacdo escalar média condicionada por um valor z qualquer da
fracdo de mistura.

Calculado o valor da média condicional da taxa de dissipacdo escalar, o valor médio de uma
variavel da fase gasosa é dado por:

—~ 1 ~ 7

q = J, pq(z Xse h)P(2) dz (85)
3.3.  Descricéo da fase dispersa (fase liquida)
Esta secdo define os métodos e modelos utilizados para descrever os fenémenos da fase

liquida segundo a abordagem lagrangeana. Primeiro, é descrito o modelo da cinematica das

gotas, que define sua trajetdria dentro do dominio. Em seguida, apresenta-se 0 modelo de
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evaporacdo da gota, o qual define as taxas de transferéncia de energia e massa para ou da
gota.

O dltimo topico a ser abordado é o acoplamento interfasico, no qual as taxas de transporte
calculadas para a fase liquida séo introduzidas nas equac@es de transporte da fase gasosa.
Sirignano (2010) apresenta modelagens para descrever o movimento interno da gota, porém a
aplicacdo das equacdes de fendmeno na fase dispersa implica em grande aumento do custo

computacional e sdo desconsideradas nesse trabalho.

3.3.1. Classificacdo de sprays

Ao tratar de sprays, é necessario definir dois adimensionais, 0 nimero de Reynolds de
escorregamento (Re.) e o nimero de Stokes (St). O nimero de Stokes (equacdo (86)) é
definido pela razdo entre escalas de tempo das fases dispersa e dispersante. A fase dispersa é
caracterizada pelo tempo de relaxacdo da particula, intervalo de tempo para o qual uma
particula de didmetro representativo do spray leva para atingir a mesma velocidade do
escoamento da fase dispersante, e sua modelagem esta apresentada na equacgdo (88). A escala
de tempo da turbuléncia do escoamento (T;) pode ser estimada pelos valores de k e &,
conforme definido em Pope (2000) e Wilcox (1993) e apresentado na equagao (87). Seguindo
a definicdo classica do numero de Reynolds, o nimero de Reynolds de escorregamento
(equacdo (89)) relaciona as forcas de inércia do escoamento e viscosas do escoamento, porém

a velocidade a ser considerada € a relativa entre as fases dispersantes e dispersas.

_Ir
St = T (86)
k
_ (18u CpRep,\ ™!
r = (pldl% 24 ) ! (88)

na qual Cp é o coeficiente de arrasto da gota, dp € 0 didmetro da gota, p; € a massa especifica
da gota, p € viscosidade da fase dispersante e Re, € 0 numero de Reynolds de

escorregamento, definido por
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Re, = W’ (89)

onde p é a massa especifica da fase dispersante, U é o vetor velocidade da fase dispersante e
Up € 0 vetor velocidade da gota.

Sacomano (2011) adaptou o trabalho de Chrigui (2005) para determinar a influéncia das
particulas do spray no escoamento da fase dispersante. Crowe et al (1996) propde a utilizacdo
da fracdo volumétrica da fase liquida (ap), para classificacdo do tipo de spray. A classificagdo

é apresentada na Figura 7. A equacdo dessa variavel da é dada por

Na Figura 7, sdo caracterizados dois tipos de sprays os diluidos e os densos. Os sprays densos
néo serdo estudados aqui devido a sua grande complexidade.
Trés métodos de acoplamento da turbuléncia entre as fases podem ser assumidos:

e Acoplamento em um Unico sentido: a fase dispersa ndo interfere na fase
dispersante, portanto os efeitos turbulentos da presenca da fase dispersa sobre a fase
dispersante podem ser negligenciados;

e Acoplamento em dois sentidos: h4 também interferéncia da fase dispersa sobre a
fase dispersante, o que implica na utilizacdo de modelos de modulacdo da
turbuléncia (secéo 3.3.6.2);

e Acoplamento em quatro sentidos: tem de ser considerado também o acoplamento
entre particulas, uma vez que sua interacdo € intensa e ndo pode ser desconsiderada.
Sempre ha a influéncia da fase dispersante sobre a fase dispersa, uma vez que a
turbuléncia é um grande intensificador de troca de calor e, portanto, interfere
diretamente no modelo evaporativo das particulas.

Ainda ao analisar a Figura 7, infere-se que o efeito das particulas sobre a turbuléncia da fase
dispersante pode ser ignorado desde que o spray seja bastante diluido. Caso o tempo de
relaxacdo da particula seja maior do que o da escala de tempo da turbuléncia, ha
intensificacdo da turbuléncia pelo escoamento da turbuléncia, por outra perspectiva ha
aumento da energia cinética turbulenta da fase dispersante. Porém, caso seja menor, ha

dissipacéo da turbuléncia.
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Figura 7 — Classificacdo do spray (Sacomano (2011), adaptado de Chrigui (2005))
Tt T
r ” : \
\
\
Particulas
intensificama \
turbuléncia \
100 Efeitos despreziveis A |
sobre a turbuléncia

Particulas dissipam |
a turbuléncia

| »

10-6 103 Oy
Acoplamento em Acoplamento em | Acoplamento em
um unico sentido dois sentidos | quatro sentidos
« suspensdo diluida - SUSPENSa0
densa

O impacto da presenca das goticulas no regime turbulento da fase dispersante tem de ser bem
compreendido, pois a modulacgdo da turbuléncia (se¢do 3.3.6) tem de estar de acordo com o

comportamento fisico demonstrado acima.

3.3.2. Analise cinematica das gotas

A fase dispersa é descrita por uma abordagem lagrangeana (Chrigui, 2005). Assim, a
descricdo do movimento da gota dentro da fase dispersante é semelhante a translacdo de
esferas sélidas. Seguindo as proposicdes da mecanica classica de Newton, utiliza-se a
definicdo de velocidade (equacdo (91)) para determinar a posi¢do da gota. Integrando essa
equacao, obtém-se o valor numerico da posi¢édo da gota dentro do referencial do dominio.

&
dt p

(91)

na qual Xp é o vetor posicdo da particula e Up é o vetor velocidade da particula.
O préximo passo é a obtencéo do vetor velocidade Up, que é obtido com a integracéo do vetor

de aceleracdo ap, que, por sua vez, pode ser calculado pela aplicacdo da segunda lei de
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Newton (ou da mecénica do corpo rigido, o Teorema do Baricentro). Primeiro, define-se que
ha apenas a atuacdo de forca pela fase dispersante e pela gravidade, pois foi feita a hipotese de
spray disperso e ndo ha colisdes entre gotas. Logo, a forca resultante é resultado da atuagéo
das forcas de arrasto e gravidade. Substituindo as formulacdes dessas forcas e aplicando a

segunda lei de Newton, define-se a seguinte expresséo para o vetor aceleracéo ap:

dﬁp _ EC_D ﬂ = = = = —>(p1—p)
= () G ) =]+ 42)

onde g € o vetor de aceleracdo da gravidade. A equacdo (92) pode ser reescrita:

dup _ 18u CpRee — - > (p1—p)
ralalrrye u—up)+g—— (93)

A influéncia do termo gravitacional é pequena em comparacao ao arrasto, entretanto optou-se
pela utilizagdo desse termo.

Nota-se que ainda ndo foi definido o coeficiente de arrasto da equacédo (93). Sacomano (2011)
e Chrigui (2005) usam a correlacdo abaixo proposta por Yuen e Chen (1976), corrigida para

utilizacdo em Sprays.

25
CD=;—;<1+R36€ ) : 0 < Re, <1000 (94)
Cp = 0,424 : Re, > 1000 (95)

Outros termos poderiam ser incluidos no equacionamento da segunda lei de Newton, dentre
0S quais podem ser citados o movimento browniano, forcas devido a gradientes de
temperatura (thermophoretic force) e forca de sustentagéo devido ao cisalhamento (Saffman’s
Lift Force).

3.3.3. Modelo de evaporacéo da fase liquida

O processo de combustdo acontece sempre na fase gasosa, independente se o combustivel
originalmente esta na fase sélida ou liquida. Esse fato explicita a importancia do processo de

evaporagdo para combustiveis liquidos. A evaporacdo € um processo extremamente
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complexo, pois envolve varias areas de conhecimento dos fendmenos de transporte,
destacando-se a transferéncia de calor, a transferéncia de massa e a termodinadmica cléssica.
Como todo modelo, o processo de evaporacdo segue uma série de simplificacbes com a
finalidade de viabilizar a caracterizagdo numeérica do fendbmeno. Primeiro séo feitas algumas
consideracdes sobre a fase liquida e sua interacdo com a fase gasosa:

e O spray é considerado diluido e ndo ha interacdo entre as gotas do spray;

e A gota é constituida de etanol puro;

e (otas sao perfeitamente esféricas;

¢ Na&o ha solubilizacdo da fase gasosa na fase liquida; pode se dizer que a fase gasosa
é imiscivel na fase liquida;

e Observa-se o estado de equilibrio entre as fases na interface;

e Ignoram-se quaisquer tipos de fendmenos radiativos (por exemplo: troca de calor
entre as fases ou de qualquer condicdo de contorno de parede, caso seja uma das
condigdes de contorno);

e Utiliza-se a hipoOtese de regime quase estatico para a fase gasosa (derivadas
temporais nulas para essa fase). Essa hipdtese € apoiada pelo fato de que a
difusividade térmica da fase gasosa € muito menor do que a liquida (Faeth, 1977);

e As flutuagdes turbulentas da fase gasosa ndo sdo explicitamente consideradas

e A distancia entre as gotas do spray sdo muito maiores que seus respectivos
diametros;

e Movimento interno da gota é desconsiderado;

Kuo (1986) salienta que o modelo esférico de gota & valido somente para sprays
caracterizados como diluidos, ou seja, o volume ocupado pela fase liquida € extremamente
inferior ao da fase gasosa. A diluicdo do spray implica em poucos eventos de colisdo, o que
permite negligenciar a coalescéncia de gotas e as deformacdes no formato da gota.

A deformacéo da gota pode ocorrer devido a diferenca de velocidade entre as duas fases, ou
seja, 0 efeito de escorregamento da particula pode ser intenso ao ponto de provocar alteracoes
na forma da goticula. Essa questdo sera discutida com profundidade na secdo 3.3.4, inclusive
utilizando parédmetros definidos para sprays de etanol.

A insolubilidade da fase gasosa na fase liquida facilita o tratamento da troca de massa e a
definicdo das propriedades do liquido, em especial na interface entre as fases, onde se assume
gue pode ser observado o equilibrio termodindmico. Ao ignorar os fendmenos radiativos, a

troca de calor entre as fases se resume ao processo convectivo, porém sabe-se que, a altas
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temperaturas, a troca de calor por radiacdo atinge valores significativos e, em certos casos, 0
processo preponderante de troca entre 0s meios. Portanto, essa hipotese tem de ser tomada
com certa precaucdo e ser questionada caso nao sejam obtidos resultados condizentes.
Analisando o processo evaporativo, propde-se que o problema seja espacialmente dividido em
trés regides:
e O interior da gota
e A interface gas-liquido, ou regido de filme (regido em que sdo descritas as
transferéncias de calor e massa)
e A fase gasosa.
A dindmica da fase gasosa é descrita pelas equacBes de transporte e, para os célculos do
processo de evaporacdo, assume-se que as propriedades da fase gasosa sejam uniformes
dentro do volume de controle em todas as direces.
A modelagem da evaporagéo, portanto, procura descrever principalmente a dinamica da fase
liguida e a interface entre as fases discreta e dispersante. A estes pontos, adiciona-se a
evolucdo do processo de evaporagdo da particula.
A descricdo do comportamento do liquido é uma questdo extremamente complicada. Ha
varios modelos que podem representar o comportamento interno da gota, entretanto a
complexidade envolvida em cada um dos modelos, bem como o custo computacional para a
simulacdo dos mesmos, é diversificada. Sirignano (2010) apresenta 6 modelos, 0s quais serdo
divididos em dois grupos:
e Modelos que desconsideram o movimento interno da gota:
o Temperatura Constante
o Condutividade Infinita
o Aquecimento transiente da gota com simetria esférica
e Modelos que consideram 0 movimento interno da gota:
o Condutividade Efetiva
o Modelo de Vortice de aquecimento de goticula
o Solugéo das equacdes de Navier-Stokes
O modelo de temperatura constante ndo permite a variacdo da temperatura. O modelo impde
que a temperatura da gota € constante e igual a de bulbo umido ou de ebuli¢do (Sirignano,
1984). Logo, ao realizar o balango de energia na gota conclui-se que todo o calor transferido

para a gota € consumido pelo processo de evaporacdo da gota. Este modelo também é
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conhecido como lei do d?, pois o decaimento do quadrado do didmetro da gota é linear com o
tempo.

O modelo de condutividade infinita permite que seja considerada a variacdo de temperatura da
gota em funcdo do intervalo de tempo de rastreamento da gota. Apesar do avanco em relagéo
ao modelo de temperatura constante, a hipotese de condutividade infinita desconsidera os
gradientes internos de temperatura, logo a distribuicdo de temperatura na gota se mantém
uniforme. Esse modelo foi utilizado por Sacomano (2011) e Chrigui (2005) e apresenta-se
como o melhor modelo de baixo custo computacional, uma vez que ndo é necessario resolver
qualquer tipo de equacionamento de condugéo na gota.

O modelo de aquecimento transiente da gota assume que a condutividade da fase liquida é
finita, porém baseia-se que ndo ha escoamento interno a gota. Essas duas hipdteses implicam
que ha apenas gradientes radiais de temperatura, o que implica na distribuicdo radial de
temperatura e simetria esférica da temperatura. Sirignano (1984) afirma que desde que a
capacidade computacional esteja disponivel, este modelo é o mais aconselhavel, dentre os
modelos citados até 0 momento.

O modelo de condutividade efetiva corrige o valor da condutividade do fluido de acordo com
fatores de ajustes definidos experimentalmente e baseados no escoamento interno da gota
(Sirignano 2010 e Sirignano, 1984). Ao apenas corrigir a condutividade térmica da fase
liquida, o0 método numérico aplicado é semelhante ao utilizado para solucédo da formulacdo do
método de aquecimento transiente da gota.

O modelo de vortice divide a gota em dois hemisférios nos quais ha um vértice que representa
0 movimento interno devido as condicGes de contorno da interface com a fase gasosa.

A solucdo das equacgdes de Navier-Stokes segue a mesma metodologia aplicada para a fase
gasosa, apenas alterando as condi¢6es de contorno e o dominio de célculo.

As formulagbes que procuram descrever o escoamento interno da gota e o modelo de
aquecimento transiente da gota com simetria dificilmente sdo utilizados em escoamentos de
sprays, pois aumentam consideravelmente o consumo de recursos computacionais, uma vez
que sao necessarios metodos numeéricos de alto custo computacional para resolver as equacoes
do modelo para cada uma das gotas que compde o spray. J& 0s modelos de temperatura
constante e condutividade infinita sdo resolvidos com métodos numeéricos com menor custo
de processamento, o que viabiliza sua utilizacdo em simulacdes de sprays com grande nimero
de gotas.

O modelo de interface entre as fases descreve as transferéncias de massa e calor que ocorre

entre elas. Dentre os métodos, trés podem ser destacados. O primeiro modelo parte da
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modelagem das equacdes de transporte de uma gota estacionaria em um meio estacionario e
expande as equacOes para situacdes em que ha movimento relativo entre as fases, adicionando
fatores de correcdo. O segundo parte do principio de filme apresentado por Faeth (1977),
Abramzon e Sirignano (1989) e Apte et al. (2009). O terceiro método, o qual serd utilizado
nesse trabalho, define as equacOes de balanco de energia e de massa. Em posse das condicOes
de contorno das fases, séo calculados os fluxos de massa e calor.

A evolucdo do processo de evaporacdo da particula define como o modelo de interface sera
empregado no método numerico. Faeth (1983) define que os modelos de evaporagdo das gotas
podem ser divididos em dois grupos: a aproximacgdo por modelos de aquecimento transiente e
a aproximacao pelo modelo de dois estagios.

O método por aquecimento transiente define que toda a troca de massa entre as fases é
determinada pela diferenca de concentracdo de vapor entre a superficie da gota e a
concentracdo na fase gasosa. Assim, ha o aquecimento transiente da gota através da troca de
calor entre as fases. J& o método por estagio define que a troca de massa ocorre
fundamentalmente pelo aquecimento da gota. No primeiro estagio, a particula é aquecida até
atingir a temperatura de bulbo umido do liquido a pressdo ambiente e ndo ha evaporacdo da
fase liquida. Em um segundo estagio, ao atingir a temperatura de bulbo Umido, a temperatura
da gota € fixada e a taxa de transferéncia de massa por evaporacdo é definida pelo calor
transferido pela fase gasosa. Assim, a transferéncia de massa ocorre exclusivamente pela
diferenca de temperatura entre as fases e ndo pelo gradiente de concentracdo entre a fase
gasosa e a superficie da fase liquida.

Faeth (1983) afirma que o método por estagios é muito mais simples de ser implementado
numericamente, mas que a validade pode ser questionada. Em regides em que a temperatura é
baixa e ha gradientes elevados de concentracdo de combustivel, o processo de transferéncia de
massa € controlado pelo gradiente de concentracdo do combustivel. Portanto, 0 modelo ndo
descreve bem essas situacOes, as quais correspondem a grande parte da trajetéria das
particulas (Faeth, 1983).

Analisando as deficiéncias e vantagens do modelo de dois estagios, Sacomano (2011) adaptou
este modelo e considerou 0 processo evaporativo por gradiente de concentragdes durante o
aquecimento da gota até esta atingir a temperatura de ebulicdo, e o processo de evaporagédo
por temperaturas ap0s a gota atingir a temperatura de ebuli¢do. Logo, foi definido um método
hibrido entre os dois modelos.

Neste trabalho, o processo evaporativo é descrito por 3 estagios. O primeiro é o aquecimento
da gota sem troca de massa entre as fases até que seja atingida a temperatura de bulbo imido.
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O segundo estéagio considera a troca de massa por gradiente de concentracdo entre as fases e,
ao mesmo tempo o processo de aquecimento da gota, até atingida a temperatura de saturacao.
Finalmente, o terceiro estagio é a evaporacao diretamente pela diferenca de temperatura entre
as fases.

Primeiro, faz-se o balanco de energia sobre a gota, valido para todos os estagios

aT d
mPCPd_fP = hAP(TOO - Tp) + %hfg, (96)

na qual mp é a massa da gota, cp € 0 calor especifico da fase liquida, T, € a temperatura da
gota, Ap € a area de superficie da gota, h é o coeficiente de convecgdo, T, é a temperatura da
fase gasosa e hy, € a entalpia de vaporizagdo do liquido. Essa equacéo ja explicita que todos
os fenbmenos radiativos sdo negligenciados e apenas ha troca de calor por convecgdo entre as
fases.

Durante o estagio de simples aquecimento da gota, ndo ha evaporacdo e, portanto, a equacdo

se reduz a
dTp
MmpCp—~ = hAp(Te — Tp), (97)
na qual o coeficiente de conveccado h € calculado pela correlacdo (Incropera e DeWitt, 2003)

1 1
Nu =22 =20+ 0.6 ReZ Pr5, (98)
f

onde dp € o diametro da gota, kr € a difusividade térmica da gota, Re, € o numero de

Reynolds de escorregamento da gota e Pr é o nimero de Prandtl. Integrando a equacdo (97)

obtém-se:

h Ap h Ap

Tp(t + At) = T, - (1 - e‘m“> +Tp(t) - e mrer ' (99)

na qual At é o intervalo de calculo da fase liquida.
Esse processo de aquecimento ocorre até a temperatura atingir a temperatura de bulbo imido

da mistura gasosa. A partir desse ponto, comeca a ser observado o segundo estagio, no qual ha
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a evaporacdo através da diferenca de concentracdo entre a concentracdo de combustivel na
fase gasosa e a concentracdo de combustivel na superficie da gota. A transferéncia de massa é

modelada por
N; = ke(Cis = Cieo), (100)

na qual N; é a taxa de transferéncia de massa, C;¢ é a concentracdo de combustivel na fase
gasosa na superficie da gota, e C; ,, € a concentracédo de combustivel na fase gasosa fora da
regido de filme em torno da gota. O coeficiente de transferéncia de massa k. da fase gasosa é

obtido pela correlacéo

1 4
Shyp = ’z)cd” = 2.0 + 0.6Re?Sc3, (101)

im

onde Shyp € 0 nimero adimensional de Sheerwood, D; ,,, € coeficiente de difusdo de massa e
Sc € o nimero de Schmidt.

Conforme mencionado anteriormente, usa-se a hipdtese de estado de equilibrio de fases na
interface entre gotas e fase gasosa. Portanto, assume-se que a concentracdo da fase gasosa na
superficie da gota é relacionada a pressao de saturacdo da gota por

Ci,s — psat(TP)1 (102)

RTp

na qual pge:(Tp) corresponde a pressdo de saturacdo do combustivel na temperatura Tp € R é
a constante universal dos gases. A concentracdo do combustivel na fase gasosa ao longe, C; o,

é relacionada a pressdo da fase gasosa pela equacéo

Cioo = Xi L, (103)

) RTe

na qual X; é a concentracdo de etanol na fase gasosa e p é a pressao da fase gasosa. Baseando-
se nas equacdes (100) a (103), pode-se deduzir a taxa de decréscimo do diametro da gota para

esse estagio como
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dldp) _ 5 (Psat(Tp) _ y, P \MW;
at kC( RTp XlRToo) ’ (104)

pL
onde MW, é a massa especifica da fase liquida, p; é a massa especifica da fase liquida

Neste estdgio, o aquecimento da gota € descrito pela equacdo (96), pois se verifica o
resfriamento evaporativo e aquecimento por conveccdo. A equagdo € integrada
numericamente e obtém-se a temperatura da gota no passo seguinte.

Finalmente, o terceiro estagio é empregado quando a temperatura de ebulicdo é atingida.
Nesse caso, toda a transferéncia de massa provém da diferenca de temperatura entre as fases e
ndo h& aquecimento da particula, uma vez que a particula é composta unicamente de etanol

puro. A equacdo (96) é simplificada para:
hAp(Tp = Tp) = S by (105)

Kuo (1986) integrou a equacao acima e obteve a taxa de decréscimo do didmetro da gota.

) - Mo (14 023VRe)in |1 + —CP’”;T;‘TP)] (106)
g

dt PiCP,odp

onde ¢, € 0 calor especifico da gota e k€ o coeficiente de capacidade térmica da fase
gasosa.

A comparacdo entre as equacdes (104) e (106) mostra claramente as diferencas entre a
aproximacdo por dois estadgios e a aproximacao por aquecimento transiente. A primeira
descreve o decaimento do didmetro da gota em funcdo de parametros de transferéncia de
massa, enquanto a segunda caracteriza o decaimento em funcédo de variaveis de transferéncia

de calor.
3.3.4. Numero de Weber: parametro de avaliacdo da integridade das gotas

O numero de Weber serve para avaliar a interface entre escoamentos multifasicos. Em sprays,
é o pardmetro que permite a avaliacdo da implosdo/quebra das gotas por agdo do campo de
pressdes da fase gasosa, trata-se da relagéo entre as forcas inerciais e a tenséo superficial da

gota:
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_ pdplu-tpl|?

We (107)

ZO'tS

onde g, € a tensdo superficial da gota, p é a massa especifica da fase gasosa.

O aumento do numero de Weber implica em menores forcas superficiais em comparacdo com
as forcas inerciais, 0 que implica em maiores deformacg@es na gota. Atingindo o valor critico
de nimero de Weber, a tensdo superficial é baixa ao ponto de que o campo de presses
consegue alterar o formato da gota de forma que podem ser observadas quebras nas goticulas.

Em seu trabalho, Rochaya (2007) estabeleceu um valor préximo de 12 para o valor critico do
nimero de Weber para sprays de etanol. Esse numero foi estabelecido para sprays livres,
entdo sua validade para sprays confinados ainda ndo foi avaliada. Neste trabalho, esse valor
serd adotado como limitante.

O numero de Weber permite avaliar a hipotese de que ndo ha quebra da gota. Outra hipétese
que deve ser validada pelo numero de Weber é o formato aproximadamente esférico da gota.
Kuo (1986) estabelece a hipdtese de goticulas esféricas é valida desde que estas tenham
namero de Weber muito menor do que 20.

Como pode ser observado na equacao (107), o nimero de Weber é dependente do diametro da
particula (dp) e, devido ao processo evaporativo, o diametro da gota diminui durante seu

escoamento pela fase dispersa e 0 nUmero de Weber tende a diminuir.

3.3.5. Acoplamento entre as fases

O processo evaporativo das gotas ja foi descrito, entretanto nada foi dito sobre o impacto
deste processo na fase gasosa. A evaporacao das gotas implica na transferéncia de quantidade
de movimento, massa, fracdo de mistura e energia da fase liquida para fase gasosa.
Matematicamente, essas transferéncias sdo introduzidas através de termos fontes nas equacgdes
da fase gasosa. Nota-se que ndo é observada conservagdo das quantidades transportadas nas
fases, porém, ao analisar o sistema bifésico, observa-se a conservacao das quantidades.

As equagdes de conservagio médias, apresentadas no APENDICE B, tém de ser reescritas
com a introducdo dos termos fontes, provenientes do processo evaporativo da fase liquida.
Abaixo estdo reescritas as equacgdes de transporte com a introdugdo dos respectivos termos

fonte
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9(puy)

ot T ox Sm (109)

6(5;71) 4 6(1761:1]@) __ g_i + aix] (i — pu" ")) + pgi + Su,, (109)

P e,
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) + S, (113)

= =2 72 7\ C
a(pz") + 2(pzT) = 2 (F az_2> Cg.ut (£> - Cdp—% t SZ'FTZ’ (114)

z
at ax]- 6x]- 6xj 6x]

onde S,,,, Su, Sh, ST LS., S e S ~» Sa0 respectivamente os termos fonte das equacdes de

transporte de massa, quantidade de movimento transferida entre as fases dispersa e
dispersante, energia, tensdes de Reynolds, dissipacdo da energia cinética turbulenta, fracdo de
mistura e variancia de fracdo de mistura.

Os termos relacionados ao modelo de turbuléncia foram discutidos na se¢do 3.3.6. Estes
termos modelam a perturbacdo do regime turbulento da fase gasosa devido a presenca da fase
liquida.

A principal questdo a ser tratada no acoplamento interfasico é a diferenca no tratamento
matematico entre as fases. A fase dispersa é descrita por equacles de conservacdo obtidas
pela abordagem euleriana, enquanto a fase dispersante & caracterizada pela abordagem
lagrangeana.

A abordagem lagrangeana é intrinsicamente transitéria, independentemente do regime
observado para a fase gasosa. Através da utilizacdo do método de integracdo de Monte Carlo
(Collins, 2003), é possivel calcular as propriedades do spray sem que todas as gotas sejam

simuladas, apenas uma parcela representativa do total de particulas é simulada. O método de
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Monte Carlo permite que, a partir de um determinado nimero de amostras aleatdrias, seja
determinada a funcdo de probabilidade da variavel estudada, no caso as caracteristicas do
spray.

Utilizando o método de Monte Carlo, os termos fontes podem ser representados através da
média de conjunto de todas as particulas dentro do volume de controle. De acordo com Jones

et al (2010), os termos fontes podem ser descritos por
1
S =615, (115)

na qual AV corresponde ao volume do elemento do dominio de célculo, n é o nimero de
particulas dentro do elemento e S* € o termo fonte associado a cada uma das particulas.

A fase gasosa, no caso estudado, € considerada em regime estatisticamente estacionario.
Entretanto, para a fase liquida, sdo calculadas as variacdes, por exemplo, de massa. De
alguma forma, tem de ser introduzido um intervalo de tempo para que essas variacées sejam

transformadas nas taxas observadas na fase gasosa. Neste trabalho, utilizou-se a relacao:

Opo - 1 (116)

onde m,, € a vazdo massica da particula, m,, € a massa inicial da particula e Atp € um
intervalo de tempo caracteristico.

O emprego dessa relacdo possibilita que o carater transitério da abordagem lagrangeana nao
influencie a modelagem da fase gasosa em regime estatisticamente estacionario.

Fundamentando-se nas equacdes (115) e (116), sdo descritos os termos fontes

S = 35 T (20 ) (17

n

ppdp24 Pl

1 Tps Tpe iy,
Sp = EZZﬂ [(Amthl — Amphsy — mp foef cpdT + (mp + Amp) fTrpef cpdT) o ] ,(119)
n

Mp,0
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.,
S, = 57— 5m (120)
S.=d2g (121)

onde Amp é a varacdo de massa da particula ao passar pelo elemento do dominio de calculo,
up, € a velocidade da particula na diregdo i, T, € a temperatura da particula ao sair do volume
de controle, T, € a temperatura da particula ao entrar no volume de controle, hs; € a entalpia
de formacéo da espécie e hy, € a entalpia de vaporizacdo da fase liquida.

Em uma primeira analise, o termo fonte aparece ser negativo, entretanto a variacdo de massa
da particula é negativa. Portanto, o termo fonte da continuidade é positivo, o que era esperado,
pois é considerada apenas a evaporagdo da gota.

O termo fonte da quantidade de movimento tem duas parcelas diferentes. A primeira esta
relacionada as forcas observadas na interface entre as fases e a segunda corresponde ao
aumento da quantidade de movimento devido a transferéncia de massa do processo
evaporativo.

O primeiro termo da equacdo (119) corresponde a transferéncia de entalpia de formacdo da
fase liquida para a fase gasosa. O segundo termo corresponde a transferéncia de energia para a
fase liquida devido ao processo evaporativo. Os demais termos descrevem o aquecimento da
fase liquida por retirada de calor da fase gasosa.

3.3.6. Descricdo do acoplamento da turbuléncia

A presenca da fase dispersa altera o escoamento da fase dispersante, em especial afeta o
regime turbulento desta. Ha alteracdes no campo de deformacdes (gradientes de velocidade),
devido as tensdes viscosas que surgem pelo escorregamento entre particula e fase gasosa. Tais
alteracdes afetam as linhas de corrente do escoamento.

Outro impacto é o amortecimento do escoamento como consequéncia da forca de arrasto
sobre a gota, que, além deste amortecimento, causa alteracdo nas estruturas turbulentas
criadas na parte posterior da gota, intensificando a producdo da energia cinética turbulenta e a

taxa de dissipacdo desta energia.
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Os efeitos supracitados sdo apenas alguns dos efeitos que a presenca das gotas causa no
escoamento da fase dispersa do ponto de vista da turbuléncia. Outros efeitos sdo descritos em
Sirignano (2010), Faeth (1987) e Faeth (1983).

Neste trabalho, foi utilizado o acoplamento em dois sentidos. Os efeitos do acoplamento sobre
0 regime turbulento da fase gasosa s&o considerados através da modulagéo da turbuléncia.

A modulacdo da turbuléncia é feita através da introducdo de termos fontes nas equacdes de
transporte das tensdes de Reynolds e da taxa de dissipacdo da energia cinética turbulenta.
Apesar da simples introducdo como um termo fonte, a modulagdo turbulenta modela
fendmenos complexos e uma modulagdo universal ainda esta longe de ser obtido, o que pode
ser observado pelo trabalho de Crowe (2000).

Ao analisar a equacdo (93), conclui-se que a trajetoria da particula é descrita em funcédo da
velocidade instantanea. Entretanto, os modelos RANS s6 calculam os valores médios das
variaveis do escoamento. O acoplamento em um Unico sentido desconsidera a flutuacdo e
utiliza a velocidade média da fase gasosa para descrever a trajetéria da particula. O
acoplamento em dois sentidos, utilizado neste trabalho, utiliza modelos de dispersédo
turbulenta para considerar o efeito das flutuac@es turbulentas nas trajetdrias das particulas. A
dispersdo turbulenta define um modelo estocastico para descrever a flutuacdo turbulenta das
velocidades da fase gasosa e obter a velocidade instantanea da fase gasosa. Desta forma, ha o

acoplamento da turbuléncia da fase gasosa sobre a fase liquida.

3.3.6.1. Disperséo turbulenta

Conforme citado anteriormente, os modelos que utilizam a média temporal (RANS) para
descrever os escoamentos turbulentos perdem parte da informacédo, pois ha a supressdo das
flutuacBes das variaveis. A descricdo matematica da fase dispersa depende da velocidade da
fase dispersante, o que pode ser observado pelas equagfes (93), (96) e (100). Portanto, é
necessario o conhecimento da velocidade instantanea da fase gasosa.

A dispersdo turbulenta modela a dispersdo das gotas dentro do dominio devido ao carater
aleatdrio da turbuléncia, atuando basicamente na reconstrucdo da informacéo da velocidade
instantdnea da fase gasosa. O embasamento tedrico é de que as gotas interagem com
sucessivos turbilhdes durante sua trajetéria dentro do dominio de célculo, sendo que cada
turbilhdo contribui para a descri¢ao da trajetoria.

Conforme descrito na secdo 2.3, existem alguns metodos de formulacdo para a dispersao

turbulenta. O Deterministic Separated Flow Model (DSF) considera nula a a¢do da flutuagéo
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turbulenta, utilizando diretamente o campo de velocidades do escoamento médio. O termo
deterministico é utilizado, pois as trajetdrias das gotas s@o definidas apenas pelas condicdes
iniciais e valores médios das variaveis do escoamento da fase dispersante. O método SSF ja é
um modelo mais sofisticado em que as flutuacGes sdo calculadas a partir de um método
estocastico, para simular o carater aleatdrio da influéncia dos varios turbilhGes presentes no
escoamento da fase dispersante sobre a fase dispersa. Varios modelos SSF podem ser
utilizados, dentre os quais se se destacam o Discrete Random Walk (DRW), Particle Cloud
Tracking (Baxter e Smith, 1993) e 0 Método do Tempo Integral (Daly e Harlow, 1970).

Neste trabalho, foi utilizado o DRW para descrever a disperséo turbulenta. O modelo DRW
considera que as particulas interagem com uma sucessdo de turbilhes. Desta forma, ndo é
considerada a interacdo com varios turbilnGes de diversas escalas de comprimento
simultaneamente, mas sim com um Unico turbilhdo por vez.

As propriedades dentro dos turbilhdes sdo consideradas constantes, entretanto variam de um
turbilh&o para outro. Ao assumir que as propriedades sdo constantes, define-se que a flutuagéo
turbulenta é constante durante o intervalo de interacdo entre a particula e turbilho.

O modelo DRW define que particula e turbilhdo interagem por um determinado intervalo de
tempo, sendo este 0 menor entre o intervalo de travessia da gota (t..,ss) € 0 tempo de vida
caracteristico dos turbilhdes (z,). A particula interage com o turbilhdo até atravessa-lo ou até
que este turbilhdo seja extinto. Ao término da interacdo, a particula inicia uma nova interagédo
com outro turbilhdo com caracteristicas diferentes do anterior, caracterizando a interacdo com
sucessivos turbilhdes até que a particula evapore ou saia do dominio de célculo.

O intervalo de travessia da gota (t.-,ss) € 0 tempo de vida caracteristico dos turbilhdes (z,)

sdo dados, respectivamente, por:

Le
teross = —Tp In [1 - (Tp|u—upl)] (122)
7o =—03% In (r) (123)

em que L, é o tamanho caracteristico de um turbilhdo dado por

3/ .3
Le=C,/"%2, (124)
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Tp € escala de tempo de relaxacdo das particulas, apresentado na equacdo (88) e r € uma
variavel aleatoria entre O e 1.
Determinado o intervalo de interacdo, podem ser calculadas as flutuacdes das velocidades da

fase gasosa através das equacdes:

u{ = Cum’uiz (125)

onde ¢, € uma variavel aleatoria que obedece a uma distribuicao Gaussiana.

Essas flutuacdes sdo somadas as velocidades médias das gotas e, portanto, define-se a
velocidade instantdnea da particula. A dispersdo turbulenta permite que as particulas
modeladas experimentem trajetorias aleatdrias e, portanto, cada particula emitida do mesmo
ponto em instantes diferentes tem trajetorias diferentes. Desta forma, a aleatoriedade da
turbuléncia do regime da fase gasosa é considerada na dispersdo das particulas no dominio.

Além disso, as flutuacGes turbulentas calculadas s&o utilizadas no célculo dos termos fonte

das equaces descritas na sec¢do 3.3.6.2.
3.3.6.2. Modulacéo da turbuléncia

A modelagem da modulacéo turbulenta € realizada através da introducdo de termos fontes nas
equacdes de transporte das tensdes de Reynolds e da dissipacdo da energia cinética turbulenta
(g). As equagdes (126) e (127) apresentam os modelos utilizados para a modulagdo da

turbuléncia,

T, = W Sy,p + ulSu]p —WSyp — ITLSqu (126)

Se = 63825_‘11-1-’ (127)

na qual §ru é a soma dos termos fontes das tensdes principais do tensor de Reynolds.

A constante C; . € uma definida como constante de ajuste para lidar com as incertezas do
modelo. Esta constante deve ser definida por dados experimentais, porém Sacomano (2011)
aconselha a alteracdo do valor dessa constante para garantir boa aderéncia entre resultados

numéricos e dados experimentais.



100

A modelagem da modulacdo das tensdes de Reynolds provém diretamente da dedugdo da
equacdo de transporte das tensdes de Reynolds. Os dois primeiros da equacao (126) provém
da operacdo de media aplicada a equacdo de quantidade de movimento instantanea
multiplicada pela velocidade instantdnea. Modelando a dispersdo turbulenta, é possivel
calcular diretamente os dois primeiros termos da equacdo e obter sua média. Ja os dois
ultimos termos dessa equacdo sdo provenientes da subtracdo da equacdo de transporte da
energia cinética media da equacdo da quantidade de movimento instantanea multiplicada pela
velocidade. Esses termos podem ser calculados diretamente dos valores médios obtidos pela
modelagem da fase gasosa.
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4. Resultados e discussao

Os resultados das simulag6es numeéricas serdo discutidos nessa secdo da dissertacdo. A secéo
seré dividida em duas subsec¢des principais.

A primeira aborda o escoamento isotérmico (ou em inglés, cold flow), no qual h& apenas o
escoamento da fase dispersante. O objetivo do escoamento isotérmico € avaliar a
representatividade do modelo de turbuléncia e sua precisdo em descrever as propriedades do
escoamento. Além de validar o modelo de turbuléncia, sdo avaliados os modelos numéricos
aplicados, principalmente os métodos de discretizacdo dos termos convectivos. A validagdo é
feita através da comparacdo dos resultados numéricos com os resultados obtidos por
Fukumasu et al (2013) no LETE Laboratério de Engenharia Térmica e Ambiental. No caso,
serdo consideradas aceitaveis diferencas de até 10% entre os dados experimentais e 0s
resultados numéricos.

A segunda parte discute os resultados da simulagdo numérica para o escoamento reativo. Os
resultados da fase liquida serdo comparados com resultados experimentais. O modelo de
combustdo sera discutido de forma qualitativa, pois ndo ha dados experimentais disponiveis
da temperatura e das espécies quimicas do escoamento.

Em suma, a avaliacdo de chamas turbulentas de spray de etanol foi feita por dois processos,
sendo que o primeiro avalia exclusivamente o modelo de turbuléncia e o segundo permite

discutir a interacdo entre os varios modelos utilizados.

4.1. Escoamento isotérmico

A avaliacdo do escoamento isotérmico objetiva a validacdo do modelo numérico desenvolvido
para a fase gasosa. Este escoamento é caracterizado por apresentar apenas o escoamento
inerte do oxidante com as mesmas condi¢des de contorno do escoamento reativo. Desta
forma, é possivel avaliar os modelos aplicados sem a interferéncia da fase liquida e da
combustdo sobre o regime turbulento da fase gasosa.

A validacdo sera feita em duas etapas diferentes. Na primeira etapa, as simula¢es foram
feitas caracterizando todo o dominio, o qual é apresentado na secdo 4.1.1. Primeiro, foi
realizado um estudo de convergéncia de malha, no qual é verificada a influéncia da malha é
isolada dos demais resultados. Em seguida, é feita a validagdo dos resultados numeéricos
através da comparacdo com dados experimentais obtidos pelo método PIV. O erro do PIV foi
estimado em 10% e, portanto, essa métrica serd utilizada para avaliacdo e validacdo do
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modelo numérico. Dentro desta etapa, foram desenvolvidas simulac6es para avaliar o impacto
dos diferentes métodos de discretizacdo e do parametro C,. do modelo de turbuléncia, mais
especificamente da equacédo da taxa de dissipacdo da energia cinética turbulenta.

Em uma segunda etapa, as simulacbes foram desenvolvidas com um dominio simplificado, no
qual apenas o escoamento apds a secdo de descarga do swirler é descrito. Esta simulacdo é
possivel através da imposicao da distribuicdo de velocidades a jusante do swirler, obtida a
partir dos dados experimentais obtidos pelo método PIV. Assim como para a primeira etapa,
foram avaliados a independéncia de malha e o impacto dos diferentes métodos de
discretizacdo sobre os resultados. Ndo foi feita a avaliacdo da turbuléncia, uma vez que, na
primeira etapa, ja havia sido comprovado que o efeito sobre os resultados ndo eram

significativos.

4.1.1. Dominio de calculo

O dominio de célculo é apresentado na Figura 8. O problema estudado é caracterizado como
uma chama aberta, sendo que o escoamento da fase gasosa € helicoidal (swirling flow). O
escoamento da fase gasosa é orientado pela presenca de um swirler no meio do dominio de
calculo, enquanto o escoamento do ar é forcado por um ventilador que esta a montante do
tubo representado no dominio.

O dominio pode ser separado em trés regides diferentes: a regido do swirler, a regido a

montante e a jusante do mesmo.

Figura 8 — Dominio de célculo
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O swirler, destacado na Figura 9, possui 10 palhetas, as quais possuem um angulo médio de
45°, e a area de escoamento tem didmetro externo de 40 mm e interno de 17,5 mm. Este
componente direciona o escoamento e define as caracteristicas helicoidais do escoamento. O
projeto do swirler tem influéncia direta no desenvolvimento da chama. A presenca de corpos
rombudos e swirlers sdo responsaveis pela estabilizacdo da chama. No caso de sprays, as
caracteristicas do escoamento helicoidal intensificam a evaporacdo das gotas e ajudam na

formacéo da mistura entre combustivel e comburente.

Figura 9 — Swirler desenvolvido para a configuracao experimental
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SECTION A-A

A regido a montante do swirler, Figura 10, apresenta a parte interna do tubo pelo qual o
escoamento da fase gasosa € forcado. Este tubo tem didmetro de 80 mm e representa a regiao
de menor interesse do estudo, uma vez que o objetivo é avaliar o fluxo direcionado pelo
swirler e 0 escoamento reativo subsequente. Porém, a descricdo correta dessa regido €
importante para descrever corretamente o regime turbulento. Adotou-se que um comprimento
de 240 mm (o equivalente a 3 didmetros do tubo) seria suficiente para que o escoamento
estivesse completamente desenvolvido na face de admissdo do swirler.

A regido a jusante do swirler é a de maior interesse, pois é a regido em que a chama esta
localizada. Visando a descricdo de um escoamento livre, essa regido do escoamento foi
caracterizada no dominio por uma regido cilindrica com altura de 680 mm e diametro de 640
mm e uma regido anelar de didametro interno de 86 mm e externo de 640 mm, com altura de

80 mm. Essa regido esta representada na Figura 11.
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Figura 10 — Desenho da parte interna do tubo da configuracdo experimental
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Figura 11 — Regido localizada a jusante da secdo de descarga do swirler
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Na segunda etapa, apenas a regido localizada a jusante do swirler foi discretizada. Desta

i 540 mm

forma, tanto a regido do swirler quanto a regido do tubo a montante do tubo ndo foram
simuladas, isolando possiveis erros introduzidos pela modelagem do escoamento no tubo e no

swirler.
4.1.1.1. Malhas de calculo
Para o presente estudo foram desenvolvidas cinco malhas com diferentes graus de

refinamento, 3 malhas nas quais ha a representacdo do swirler e 2 em que apenas a regido a

jusante é representada. Todas as malhas séo tridimensionais e estruturadas. Porém, devido a
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caracteristica da configuracdo experimental, utilizou-se a técnica O-grid, disponivel no
software ANSYS ICEM CFD®, para desenvolver uma malha que se adequasse a geometrias
circulares/cilindricas.

Os tamanhos de cada malha, em nimero de elementos, estdo dispostos na Tabela 1. O nimero

crescente de elementos indica a diminuigdo da dimenséo dos elementos da malha.

Tabela 1 — Caracteristicas das malhas

Malha Numero de elementos Representacdo do Swirler
1 1 milhdo de elementos
2 3 milhdes de elementos Sim
3 4 milhdes de elementos
4 1 milhdo de elementos NZo
5 6 milhdes de elementos

Primeiro, serdo apresentadas as malhas desenvolvidas com o swirler e em seguida as malhas
com dominio simplificado.

A Figura 12 apresenta as cotas D1, D2, D3 e D4 que serviram de base para o desenvolvimento
da divisdo do dominio na direcdo axial para as malhas 1, 2 e 3. As caracteristicas da
discretizacdo dessas dimensdes sdo apresentadas na Tabela 2, a qual descreve o nimero de
nos de cada aresta, 0s tamanhos do Gltimo e primeiro elemento bem como a taxa de aumento a
partir desses elementos. Observa-se que as taxas de crescimento foram todas iguais a 1, ndo

havendo gradientes nas dimens@es dos elementos dentro de cada dimenséo.

Tabela 2 — Caracteristicas axiais das malhas 1, 2 e 3

. x Numero Tam_anh_o do Taxa de Tamar)ho do Taxa de
Dimensdo Malha de N6 Primeiro . Ultimo )
e Nos Crescimento Crescimento
Elemento elemento

D1 1 31 5,33 1 5,33 1
(160mm) 2 54 3,02 1 3,02 1
3 54 3,02 1 3,02 1

1 22 3,07 1 3,07 1

(64g§1m) 2 33 2,02 1 2,02 1
3 33 2,02 1 2,02 1

1 6 3,10 1 3,10 1

(16[;?nm) 2 9 1,94 1 1,94 1
’ 3 9 1,94 1 1,94 1

1 201 3,00 1 3,00 1

(60'3:]”]) 2 301 2,00 1 2,00 1
3 301 2,00 1 2,00 1
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Figura 12 — Cotas para desenvolvimento das malhas na direcao axial
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A discretizacdo na direcdo tangencial foi uniforme. Desta maneira, todos os elementos estdo
com distancia angular igual. A distancia angular de cada uma das malhas esta representada na
Tabela 3.

Tabela 3 — Caracteristicas tangenciais das malhas 1, 2 e 3

Distancia

Malha Angular
1 3,6
2 2,77
3 2,25

A discretizacdo na direcdo radial é dada pelas cotas apresentadas na Figura 13. Assim como
feito para a direcdo axial, a Tabela 4 apresenta as caracteristicas de discretizacdo de cada uma
das cotas.

A Tabela 4 mostra que ha um maior refinamento na regido central das malhas. Esse aumento
na densidade de elemento proximo a regido central foi feito com o objetivo de representar
melhor a regido proxima ao spray e melhorar a descricdo do escoamento isotérmico nesse

local, uma vez que s&o observados os maiores gradientes de velocidade.



Figura 13 — Cotas para desenvolvimento das malhas na direcao radial
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O método O-grid, disponivel no Software ANSYS ICEM CFD®, permite desenvolver malhas

hexaédricas em geometrias de formato cilindrico e esféricos. Entretanto, ha a necessidade de

fazer um nucleo formado por elementos quadrados. A Figura 14 apresenta o nucleo e suas

cotas L1 e L2, cujos parametros de discretizacdo estdo apresentados na Tabela 5.

Tabela 4 — Caracteristicas radiais das malhas 1,2 e 3

Tamanho do

Tamanho do

Cota Malha Nilmero de Primeiro Taxa de Ultimo Taxa de
Elementos Crescimento Crescimento
Elemento elemento
1 31 9,23 1 9,23 1
(27[7);] w2 31 9,23 1 9,23 1
3 34 8,39 1 8,39 1
D2 1 2 3,00 1 3,00 1
(3mm) 2 2 3,00 1 3,00 1
3 3 1,50 1 1,50 1
1 9 2,50 1 2,50 1
(2(|)Drr?m) 2 16 1,33 1 1,33 1
3 18 1,18 1 1,18 1
1 7 1,88 1 1,88 1
(73‘:'71) 2 13 0,94 1 0,94 1
3 15 0,80 1 0,80 1
D5 1 5 1,37 1 1,37 1
(5,5mm) 2 12 0,46 1 0,46 1
3 14 0,42 1 0,42 1
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Figura 14 — Nucleo hexaédrico das malhas 1, 2 e 3
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O swirler é o principal componente do sistema para 0 escoamento isotérmico. Portanto, a
discretizacdo do swirler tem de ser destacada. Um bloco representativo das passagens do
swirler esta representado na Figura 15. Nesta figura também estdo representadas as dimensdes
caracteristicas do swirler, denominadas S1, S2, S3 e S4. As propriedades da discretizacdo
dessas dimensdes estdo apresentadas na Tabela 6.

Tabela 5 — Caracteristicas do nucleo das malhas 1, 2 e 3

Cota Malha NUmero de Tamanho do Taxa de ~ Tamanho do Taxa de
Elementos  Primeiro Elemento  Crescimento  Ultimo elemento  Crescimento

1 19 0,26 1 0,26 1

L1
@6mm) 2 26 0,18 1 0,18 1
3 33 0,14 1 0,14 1
1 23 0,24 1 0,24 1

L2
(53mm) 2 31 0,18 1 0,18 1
3 39 0,14 1 0,14 1

As dimensbes S1 e S2, ambas na direcdo tangencial, tem a mesma distancia angular
apresentada na Tabela 3, mantendo a uniformidade da discretizacdo nessa dire¢cdo. Os
parametros de discretizacdo S3 sdo 0os mesmos da cota radial D4. O numero de nos de S4 é o
mesmo da distancia D3 na dire¢do axial, porém o tamanho dos elementos ndo é mesmo,

consequéncia da geometria do swirler.



Figura 15 — Bloco hexaédrico de uma das passagens do swirler
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Tabela 6 — Caracteristicas do swirler das malhas 1, 2 e 3
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Cota Malha Numero de _Tamanho do Tax_a de ) T_amanho do Tax_a de

Elementos Primeiro Elemento Crescimento Ultimo elemento Crescimento
1 1 7 1,51 1 1,51 1
(9,18mm) 2 9 1,13 1 1,13 1
3 11 0,91 1 0,91 1
5 1 7 0,66 1 0,66 1
( e - 2 9 0,50 1 0,50 1
3 11 0,40 1 0,40 1
s3 1 7 1,88 1 1,88 1
2 13 0,94 1 0,94 1
(11,25mm) 15 0,80 1 0,80 1
s 1 6 3,97 1 3,97 1
(19.8mm) 2 9 2,48 1 2,48 1
3 9 2,48 1 2,48 1

O desenvolvimento das malhas 4 e 5 se baseou na metodologia de blocos O-grid, assim como

as malhas 1, 2 e 3. Entretanto, a simplificacdo do dominio diminuiu o nimero de cotas a

serem definidas para a defini¢cdo da malha.

No caso do dominio sem o swirler, as dimensdes discretizadas estdo representadas nas

Figuras 16 e 17.

Os parametros da discretizacdo estdo apresentados na Tabela 7. Observa-se que, no caso, ha a

utilizacdo de taxas de crescimento na direcdo axial. Essas taxas foram impostas com o

objetivo de caracterizar melhor o escoamento proximo a secdo de descarga do swirler. Assim

como desenvolvido para as malhas 1, 2 e 3, a discretizacdo na direcdo tangencial é uniforme e

os angulos de cada elemento para as malhas 4 e 5 sao, respectivamente, 5° e 3,16°.
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Figura 16 — Cotas utilizadas para discretizacao na direcdo axial
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Figura 17 — Cotas utilizadas para discretizacao na direcdo radial e no ndcleo hexaédrico
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Conforme seré apresentado na secdo 4.1.3.1, as malhas serdo utilizadas para avaliar o impacto
do tamanho da discretizagdo espacial sobre os resultados numéricos do escoamento
isotérmico.

As avaliagdes de difusividade numérica foram feitas utilizando as malhas 3 e 5 exatamente
por serem as mais refinadas e, portanto, diminuirem o erro de aproximacdo dos métodos
numericos. Ja a avaliacdo do modelo de turbuléncia foi feita utilizando apenas a malha 3, pois
os resultados com o dominio completo foram suficientes para chegar a uma concluséo sobre o

impacto da varia¢do dessa constante.



Tabela 7 — Caracteristicas das malhas sem swirler
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Taxa de Taxa de
Numero de Tamanho do Cresciment ) Tamanho do Cresciment

Cota Malha Elementos Primeiro Elemento 0 Ultimo elemento 0

D1 4 24 4,90 1 0,50 1,25

(80mm) 5 41 2,20 1 0,50 1,25
D2 4 197 0,25 1,05 5,00 1
(600mm) 5 351 0,25 1,05 2,49 1
R1 4 60 4,69 1 4,69 1
(277mm) 5 107 2,61 1 2,61 1
R2 4 13 2,13 1 2,13 1
(25,6mm) 5 21 1,28 1 1,28 1
L1 4 17 1,51 1 1,51 1
(24,1mm) 5 28 0,89 1 0,89 1
L2 4 19 1,39 1 1,39 1
(25mm) 5 29 0,90 1 0,90 1

A simulacdo do escoamento reativo foi realizada utilizando a malha 1, pois o uso desta malha

diminuiu o tempo de processamento sem prejudicar a qualidade dos resultados da fase gasosa,

conforme foi comprovado pelo estudo de independéncia de malha.

4.1.2. CondicGes de contorno

41.2.1.

Condigdes de contorno para simulagdes com representacao do swirler

As condicGes de contorno a montante do swirler estéo dispostas na Tabela 8. Observa-se que

foi imposta a vazdo massica do ar na secdo de admissdo, como condicdo de contorno de

entrada. Esta vazdo é transformada em condicBes de contorno de velocidade do tipo de

Dirichlet, impondo o valor na face do elemento. A determinagdo do valor da vazéo foi feita

através de um medidor de vazdo colocado a montante do swirler e suficientemente distante

para ndo afetar o escoamento na entrada do swirler, permitindo a hipdtese de escoamento

plenamente desenvolvido.

Tabela 8 — CondigOes de Contorno de Admissdo

Condicgdes de Contorno

Vazdo Massica (kg/s)

Intensidade Turbulenta (%)
Diametro Hidraulico (mm)

6,059 e-03
10
40
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A falta de informacdes sobre o regime turbulento nas condi¢cdes de contorno resultou na
hipdtese de que este pode ser caracterizado pela intensidade turbulenta e por uma escala de
comprimento caracteristica do problema. No caso, foi adotado que a intensidade turbulenta
era 10% e a escala de comprimento do escoamento 40 mm para todas as condigdes de
contorno. A partir da determinacdo dessas condigOes de contorno, foram calculadas as
condicdes de contorno da energia cinética turbulenta e para a taxa de dissipacdo da energia

cinética turbulenta, dadas por (Versteeg e Malalasekera, 2007)

k=3 WoTy)? (128)
e
_ 3/4 k3/2
e=0" oo (129)

onde U, é a velocidade perpendicular a face e T; é a intensidade turbulenta, D, € o didametro
hidraulico e C,, é a constante introduzida pela hipdtese de Boussinesq.

As condicBes de contorno para as tensdes de Reynolds do RSM sdo obtidas atraves da
determinacdo da energia cinética turbulenta, a partir das equacoes:

wau, =0 para (#] (130)

w2 =2k (131)

As condicdes de contorno de parede seguiram o tratamento matematico apresentado na se¢éo
3.1. Este tratamento € o padrdo disponibilizado no software ANSYS FLUENT®. Este modelo
adota que o primeiro elemento da malha pode ser calculado pela equacdo da subcamada
viscosa ou pela equacdo da camada logaritmica, dependendo do regime turbulento.

As demais condicdes de contorno (leia-se as condi¢Oes de contorno da regido aberta do
dominio) foram do tipo de Dirichlet, prescrevendo pressdo relativa nula nas faces. Essas
condigdes de contorno foram prescritas no software ANSYS FLUENT® como “pressure
outlet” caracterizando uma se¢do de saida. Entretanto, foram impostos valores de intensidade

turbulenta e escala de comprimento caracteristico, para que, nos elementos em que fosse
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verificada recirculacdo, pudessem ser calculadas as condigdes turbulentas do fluido admitido

no dominio. As condi¢des de contorno de pressdo estdo discriminadas na Tabela 9.

Tabela 9 — Condi¢6es de contorno de pressao
Condic6es de Contorno

Pressao relativa (Pa) 0
Intensidade Turbulenta (%) 10
Diametro Hidraulico (mm) 40

4.1.2.2. Condicdes de Contorno para simulac6es sem representacdo do swirler

Ao retirar o swirler do dominio de célculo, foi necessario impor a distribui¢do de velocidades
do escoamento em um plano acima do swirler. Esses dados estavam disponiveis dos
experimentos realizados por Fukumasu et al. (2013) através do método PIV. Analisando os
resultados experimentais do escoamento isotérmico, foi decidido utilizar os resultados
experimentais para o plano normal & direcdo axial e distante 5 mm da se¢do de descarga do
swirler.

As distribuictes de velocidade impostas estdo apresentadas na Figural8.

Figura 18 — Distribuicdo de velocidade: (a) radial; (b) axial; (c) tangencial.
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Ao analisar as distribui¢des de velocidade na Figura 18, obtidas experimentalmente, infere-se
que ha assimetria nos resultados. Este fato é observado para as trés componentes da
velocidade. A origem da assimetria provem da configuracdo experimental, a qual contém a
adaptacdo para posicionamento do injetor na regido central do swirler, e de imprecisédo da
fabricacdo da propria peca.

As condicdes de contorno de turbuléncia e das se¢des de descarga sdo as mesmas que foram
apresentadas na secdo 4.1.2.1, uma vez que o objetivo é avaliar se 0 modelo de turbuléncia foi

capaz de descrever corretamente o0 escoamento no swirler.

4.1.3. Resultados para o dominio completo

4.1.3.1. Estudo de independéncia de malha

O primeiro estudo realizado é o de independéncia de malha, o qual objetiva avaliar o impacto
da discretizacdo do dominio sobre os resultados numéricos. A independéncia é verificada
guando é observado que o refinamento da malha ndo implicard em variacdo do resultado
obtido. Esta independéncia implica que erros da simulacdo podem ser atribuidos aos modelos
fisicos e numéricos, mas nao a dimensdo da discretizagdo.

Conforme descrito na se¢do 4.1.1, foram desenvolvidas 3 malhas e a independéncia de malha
sera avaliada para os resultados das simulacGes utilizando essas malhas. Todas as simulacdes
foram desenvolvidas utilizando o método PRESTO para interpolacdo da pressdo do
escoamento, 0 método PISO para acoplamento entre as equacgdes da quantidade de movimento
e da continuidade, e 0 método Upwind de primeira ordem. Na secdo 4.1.3.3, foi avaliada a
difusdo numeérica introduzida pelo método de discretizacdo espacial Upwind ao compara-lo
com métodos de ordem superior.

A independéncia de malha foi avaliada através de trés parametros diferentes. O primeiro foi 0
perfil da velocidade axial em um plano horizontal distante 5 mm do swirler. O segundo foi 0
perfil da velocidade tangencial no mesmo plano. O ultimo parametro foi o perfil da
velocidade axial sobre a linha de centro do swirler.

Todos os parametros sdo apresentados ou pela posicédo radial normalizada pelo raio externo do
swirler ou pela posicao axial normalizada através do didmetro externo do swirler.

Os resultados para o primeiro parametro estdo dispostos na Figura 19 em funcéo da posicéo
radial normalizada pelo raio da secéo de descarga do swirler (R). Os resultados obtidos para
as malhas 2 e 3 estdo sobrepostos indicando que a independéncia de malha foi atingida para



115

esse parametro. A diferenca méaxima entre os valores obtidos para as malhas 2 e 3 é menor do
que 1%, o que permite dizer que a discretizacdo ndo afeta a distribuicéo radial da velocidade
axial. A comparacdo entre os resultados mostra que a diferenca entre os resultados obtidos
pela malha 1 e as demais é baixa. A maior diferenga entre os resultados das malhas 1 e 3 foi
de 10% para a posicéo r/R igual a 0,5, porém os demais pontos tem erro inferior a 5%, dessa

forma observa-se que as diferencas entre os resultados obtidos sdo pequenas.

Figura 19 — Distribuicdo da componente axial da velocidade em plano horizontal distante 7
mm do swirler
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Figura 20 — Distribuicdo da componente tangencial da velocidade em plano horizontal
distante 5 mm do swirler
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A Figura 20 apresenta os resultados para a velocidade tangencial, segundo parametro de
avaliacdo da independéncia de malha. Assim como observado para a velocidade axial no
mesmo plano, os resultados para as malhas 2 e 3 estdo sobrepostos, com erro maximo de

aproximadamente 2%. Apesar da independéncia de malha néo ter sido atingida com a malha
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1, a comparacdo dos resultados permite inferir que sua utilizacdo nédo acarretaria grandes
impactos nos resultados, uma vez que erro 0 maximo entre os resultados das malhas 1 e 3 é de
7% e os demais pontos com erros inferiores a 5%.

A distribuicdo da velocidade axial sobre a linha de centro, Figura 21, diferencia-se dos
demais, pois as curvas dos resultados para as malhas 2 e 3 apresentam diferencas maiores,
chegando a 8,1 % para y/R igual a 3,5. Entretanto, a maioria dos resultados apresenta
diferencas abaixo de 5%. Os resultados da malha 1, em comparagdo com as demais, mostram
que a distribuicdo da velocidade axial sobre a linha de centro ndo esta bem representada, pois
se observam diferencas de até 35% entre os resultados das malhas 1 e 3. Portanto, a utilizacdo

da malha 1 prejudicaria a descricdo dessa propriedade.

Figura 21 — Distribuicdo da componente axial da velocidade sobre a linha de centro do
dominio
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4.1.3.2. Validacdo dos resultados numéricos

Os resultados obtidos com a malha 3 e apresentados na se¢éo anterior foram comparados com
os resultados experimentais obtidos por Fukumasu et al (2013) através do método PIV. Os
erros experimentais foram estimados em aproximadamente 10% e devem ser considerados ao
comparar os resultados experimentais e numéricos.

A comparacéo dos resultados para a distribuicdo da velocidade axial (Figura 22) mostra que 0
modelo numérico superestimou a componente axial da velocidade na regido da linha de
centro. A diferenca entre os resultados é de 300%, com base no resultado experimental. O
modelo numerico falha em descrever os gradientes radiais da componente axial da velocidade

entre as posigOes radiais normalizadas 0 e 0,7. O modelo numérico também superestima o
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valor méximo da componente axial da velocidade em 20%. Além disso, observa-se que o

local de valor maximo ocorre em diferentes pontos do dominio.

Figura 22 — Resultados numeéricos e experimentais para a componente axial da velocidade
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A distribuicdo da velocidade tangencial no mesmo plano, apresentada na Figura 23, mostra a
deficiéncia do modelo em caracterizar os gradientes dessa propriedade do escoamento
préximos a zona de recirculagdo. Isto fica explicito pelo fato de que 0 modelo numérico ndo
conseguiu representar os altos gradientes da velocidade tangencial entre 0,5 e 0,8 r/R. A
simulacdo apresenta gradientes menores da componente tangencial, o que pode ser um
indicativo que o0 modelo superestima a difusdo dessa componente na direcédo radial.

A méxima velocidade tangencial obtida pelo modelo numérico se assemelha a obtida
experimentalmente em 0,7 r/R. Entretanto, sdo obtidos erros elevados entre os resultados
numéricos e experimentais, sendo o erro maximo de 200% com base na posicdo r/R igual a
0,5.

A partir das Figura 22 e 23, infere-se que 0 modelo numérico ndo conseguiu caracterizar a
regido da recirculagdo com acuracia desejada, pois tanto a componente axial quanto a
componente tangencial tem seus médulos superestimados.

Os resultados experimentais apresentados na Figura 23 apresentam assimetria em relacdo ao
modulo das componentes tangenciais da velocidade. Essa assimetria € uma consequéncia de
problemas da configuracdo experimental e ndo consegue ser representado por esse modelo,

uma vez que ele se baseia em uma geometria axissimétrica.
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Figura 23 — Resultados numeéricos e experimentais para a componente tangencial da
velocidade (y=5 mm)
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A Figura 24 compara os resultados experimentais e o perfil da velocidade axial sobre a linha
de centro. Assim como observado na Figura 22, a velocidade da recirculacdo sobre a linha de
centro € superestimada. A diferenca entre os resultados numéricos e experimentais possibilita
que a malha 1 possa ser utilizada, uma vez que o erro introduzido pelo menor refinamento é
pequeno em comparacdo a diferenca observada entre os resultados experimentais e 0s

resultados numéricos.

Figura 24 — Resultados numeéricos e experimentais para a componente axial da velocidade
sobre a linha de centro (r/R=0)
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A comparacdo dos resultados numéricos e experimentais e os resultados dos estudos de
independéncia de malha mostram que a zona de recirculacdo sobre a linha de centro néo é
representada com boa precisdo, uma vez que foram observados erros de até 300%. Entretanto,

este estudo permite concluir que as deficiéncias do modelo numérico ndo estdo vinculadas ao
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refinamento do modelo, mas sim a outros fatores como condi¢des de contorno, métodos

numeéricos e o modelo de turbuléncia.

4.1.3.3. Estudo da difusividade numérica

A utilizacdo do modelo Upwind de primeira ordem simplifica 0 modelo numérico, entretanto
sua utilizacdo introduz difusividade numérica no calculo (Versteeg e Malalasekera, 2007).
Essa difusividade pode ser um dos fatores principais para a grande diferenca entre 0s
resultados experimentais e do modelo numérico explicitados na se¢do anterior. Versteeg e
Malalasekera (2007) afirmam que a difusividade numérica é intensificada em pontos do
escoamento em que sdo encontrados grandes gradientes. A partir da analise dos resultados
experimentais, conclui-se que gradientes consideraveis sdo encontrados proximos a secdo de
saida do swirler. Logo, h4 a possibilidade da difusividade numerica ter um papel importante
nas deficiéncias do modelo numérico.

A utilizacdo de métodos de discretizacdo de segunda ordem permite atenuar a introducédo de
difusividade numérica. A fim de verificar o impacto desta, dois métodos de segunda ordem
foram empregados, além do método upwind de primeira ordem. Foram utilizados os metodos
Second Order Upwind e Quadratic Upstream Interpolation for Convective Kinetics (QUICK).
Os resultados com o método upwind de segunda ordem serdo referidos doravante como SO
Upwind nos graficos.

A distribuicdo da velocidade axial em um plano horizontal distante 5 mm do swirler é
apresentada na Figura 25. Nesta, estdo representados os resultados utilizando os respectivos
métodos de discretizacdo e 0s experimentais. Os métodos de segunda ordem apresentam
resultados semelhantes, entretanto observa-se que o0 método QUICK diminui a
superestimativa da velocidade da recirculacdo préxima ao swirler. Todavia, ambos aumentam
a superestimativa encontrada para 0 método Upwind de primeira ordem do pico de velocidade
axial.

Conforme apresentado anteriormente, a superestimagdo da componente axial da velocidade
utilizando o método numeérico com o método upwind de primeira ordem é da ordem de 300%,
entretanto ao utilizar o método SO Upwind esse erro é reduzido para 105%. Essa diminuigéo
entre os resultados numéricos e experimentais mostra que, nesse local, o erro introduzido pelo
método de discretizagdo é significativo. Porém, o erro para o valor maximo da velocidade

axial aumentou para 30%.
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Figura 25 — Comparacéo entre os métodos de discretizacdo com base na componente axial da
velocidade (y=5 mm)
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A Figura 26 apresenta os resultados da velocidade axial em um plano horizontal distante 90
mm do swirler. Todos os métodos foram deficientes nesse local. Todos calculam velocidades
negativas na linha de centro, enquanto o experimento mostra velocidades positivas. Este
ponto reitera a superestimativa da estrutura da recirculacdo pelo modelo numeérico. Entretanto,
ao comparar com os resultados obtidos proximos ao swirler, Figura 25, conclui-se que o
modelo representou melhor as propriedades do escoamento préximas ao swirler em

comparacao as propriedades mais afastadas do swirler.

Figura 26 — Comparacao entre os métodos de discretizacdo com base na componente axial da
velocidade (plano a 90 mm do swirler)
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Na Figura 26, observa-se que os métodos Upwind apresentam tendéncia diferente do método
QUICK. Isto se deve ao fato de que os métodos upwind foram desenvolvidos para
escoamentos com forte carater convectivo (Versteeg e Malalasekera, 2007). O método
QUICK se aproxima um pouco mais dos resultados experimentais, apresentando um erro, em
relacdo ao modulo maximo da velocidade, de 60%, enquanto os demais estdo proximos de
100%. O método upwind tende a diminuir os gradientes devido a superestimativa da difuséo
(Versteeg e Malalasekera, 2007), entretanto esse método previu os maiores gradientes de
velocidade, conforme caracterizado pela Figura 26. Esses resultados mostram que a principal
fonte das diferencas entre os resultados numéricos e os dados experimentais ndo sdo 0s
métodos de discretizacao.

O mesmo comportamento é obtido para a velocidade tangencial. A distribui¢do de velocidade
tangencial foi avaliada nos mesmos planos que a velocidade axial. Os resultados para o plano
a 5 mm do swirler sdo apresentados na Figura 27 e os resultados para o plano 90 mm na
Figura 28. Comparando os resultados para as componentes axial e tangencial, conclui-se que
0 modelo numérico representa com maior precisdao o desenvolvimento da distribuicdo de
velocidades tangenciais. A Figura 28 mostra que, em planos mais afastados do swirler, a
diferenca entre resultados numeéricos e experimentais aumenta. Na Figura 27, a diferenga
entre os valores méaximos da velocidade tangencial sdo de aproximadamente 30%, enquanto,
no plano a 90 mm do swirler, Figura 28, essa diferenca chega a 80%.

Portanto, conclui-se que o modelo de discretizacdo ndo consegue ter efeitos significativos

para melhorar o resultado.

Figura 27 — Comparacdo entre os métodos de discretizacdo com base na componente
tangencial da velocidade (plano a 5 mm do swirler)
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Figura 28 — Comparacéo entre os métodos de discretizacdo com base na componente
tangencial da velocidade (y=90 mm)
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A distribuicdo da velocidade axial sobre a linha de centro é comparada na Figura 29. Observa-
se que a introducdo de novos metodos de ordem superior ndo trazem grandes melhoras nos
resultados, ainda distantes dos resultados experimentais. Este fato explicita que a diferenca
observada entre os resultados numéricos e experimentais ndo pode ser atribuida a difusividade
numérica. O método SO Upwind melhora os resultados na regido proxima ao swirler, devido
a diminuicdo da difusividade numérica, porém observa-se que independente do método

utilizado a recirculacdo é superestimada.

Figura 29 — Comparacao entre os métodos de discretizacdo com base na componente axial da
velocidade (sobre a linha de centro)
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Em suma, os métodos de discretizacdo ndo resultaram em melhoras significativas nos
resultados do modelo numérico. Esta concluséo permite excluir a difusividade numérica como

principal fonte de erros do modelo numérico.

4.1.3.4. Estudo do modelo de turbuléncia

Conforme observado pelos resultados apresentados nas sec¢fes 4.1.3.1 e 4.1.3.3, a difusividade
numerica e a malha ndo séo as fontes da discrepancia observada entre os resultados numéricos
e experimentais. Sacomano (2011), durante a validacdo do modelo k-& padrao, afirma que a
superestimacdo da turbuléncia pode ser fonte de erros significativos, mais especificamente a
equacao de €. O modelo de turbuléncia RSM utiliza a equacdo modelada da taxa de dissipacao
da energia cinética turbulenta (¢) para descrever a dissipacdo das tensdes de Reynolds. A
equacdo exata de transporte da dissipacdo da energia cinética turbulenta apresenta muitos
termos abertos e, por isso, comumente, utiliza-se uma equacdo modelada. Entretanto, a
equacdo apresenta coeficientes de ajuste, os quais foram definidos com bases em dados
experimentais. Desta forma, a equacéo foi desenvolvida e validada especificamente para um
determinado escoamento, 0 que ndo a torna valida para outros casos. Pope (2000) afirma que
a equacdo deve ser interpretada como uma equacdo empirica. Deste fato, conclui-se que ela
tem de ser ajustada para cada caso e ndo deve ser encarada como uma equacao diretamente
aplicavel a qualquer caso.

Sacomano (2011), durante a validacdo do seu cddigo, procurou alterar apenas os valores da
constante C, . (Equacdo 112) por simplicidade. Pope (1978) procurou obter uma solu¢do mais
geral introduzindo novos termos nas equacOes e também fez ajustes a equacdo padrdo para
gue o modelo representasse 0 escoamento de jatos circulares axissimétricos propriamente.
Seguindo o caminho proposto por esses autores, foram desenvolvidas duas simulagfes
numeéricas com o método de discretizacdo QUICK do termo advectivo alterando o coeficiente
de ajuste C,.

Foram simulados dois casos: um em que o valor padrdo do RSM (1,92) foi atribuido a essa
constante e um segundo caso em que foi atribuido o valor utilizado por Sacomano (2011), 1,8.
As distribuicdes apresentadas na Figura 30 mostram que a alteracdo nao teve grandes efeitos
sobre os resultados obtidos para a componente axial da velocidade. A recirculagdo na regido
da linha de centro foi ainda mais superestimada nos planos mais proximos ao swirler. Nas
demais regifes do escoamento, a diferenca é pequena e nenhum tipo de afirmacdo pode ser
feita sobre a precisdo do modelo. Esses resultados deixam explicito que ha baixa sensibilidade
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deste escoamento em relag@o a essa constante da equag@o de €. O ponto em que foi observada
maior sensibilidade foi a regido da linha de centro para planos proximos do swirler. Esta
sensibilidade se deve ao fato de que essa ¢ a regido com maior taxa de dissipagdo (€) € a
alteracdo da constante diminuiu a dissipagdo de &, provocando o aumento o modulo da

componente axial sobre a linha de centro.

Figura 30 — Resultados da componente axial da velocidade em um plano horizontal distante:
(@) 5 mm do swirler (b) 10 mm do swirler (c) 20 mm do swirler (d) 40 mm do swirler
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A mesma concluséo feita acerca da componente axial pode ser feita sobre os resultados da
componente tangencial (Figura 31). As alteraces nos resultados sdo pequenas e sdo muito
menores em comparacao as diferencas encontradas entre 0 modelo numérico e os resultados
experimentais.

Resumindo, a alteragdo deste coeficiente ndo trouxe melhoras na representatividade do
modelo. Na regido da linha de centro, o novo coeficiente (C,. =1,8) se afastou mais dos
resultados experimentais. Desta forma, pode-se concluir que este parametro ndo tem grande
influéncia. Além disso, a alteracdo dessa constante dificultou a convergéncia, pois esta sé foi

atingida com um numero mais elevado de iteragoes.
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Figura 31 — Resultados da componente tangencial da velocidade em um plano horizontal
distante: (a) 5 mm do swirler (b) 10 mm do swirler (c) 20 mm do swirler (d) 40 mm do
swirler
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4.1.3.5. Estudo da condi¢do de contorno de admissao

Os estudos anteriores mostraram que os resultados ndo sofreram melhoras significativas e,
portanto, as diferencas entre os resultados numericos e experimentais poderiam ser atribuidas
a outros fatores. Um dos fatores destacados sdo as condi¢Bes de contorno de vazdo, obtida
experimentalmente e as condicdes de contorno de turbuléncia.

Para avaliar a influéncia da vazdo, foram feitas trés simula¢bes impondo trés vazoes
diferentes, apresentadas na Tabela 10. Todas as simulagdes foram feitas utilizando a malha 3
e 0 método de discretizacdo upwind de primeira ordem.

A vazdo do modelo 1 foi obtida experimentalmente através de um medidor de vazdo. Ja a
vazdo do modelo 2 foi obtida através da integracdo das componentes da velocidade obtidas
experimentalmente pelo PIV em um plano a 5 mm do swirler. Finalmente, uma terceira vazao

foi escolhida para avaliar uma vazao abaixo da medida experimentalmente.
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Tabela 10 — VVazdes para analise paramétrica
Modelo  Vazéo (kg/s)

1 6,06E-03
2 8,00E-03
3 5,00E-03

Conforme avaliado nas secGes anteriores, 0s resultados apresentavam maior discrepancia nas
regibes proximas da linha de centro. Portanto, a analises paramétrica da vazdo ficaram
restritas a avaliacdo da distribuicdo da componente axial da velocidade nessa regido. Os
resultados dessas simulagdes estdo apresentados na Figura 32.

O aumento da vazdo provocou uma recirculacdo com mddulo ainda maior. O valor maximo
da componente axial, utilizando a vazdo estimada pelo PIV, aumentou 50% em relacdo ao
modelo desenvolvido com a vazdo nominal do experimento. A diminuicdo da vazdo no
modelo 3 diminui o0 modulo da velocidade em 11%. Entretanto, ao comparar os resultados
obtidos com os resultados experimentais, ainda € observada grande diferenga, pois ainda ha
um erro de 84% entre os resultados do modelo 3 e os resultados experimentais.

Figura 32 — Avaliacdo da sensibilidade dos resultados a condi¢do de contorno de vaz&o
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O estudo paramétrico da vazdo mostrou que, mesmo alterando a condicdo de contorno de
vazdo, o modelo ainda tem deficiéncias em descrever o0 escoamento caracterizado
experimentalmente pelo método PIV.

Outra condicéo de contorno que poderia ser a fonte de erros do modelo numerico é a condicéao
de contorno de turbuléncia. Visando a avaliacdo da sensibilidade dos resultados a este
pardmetro, foram alteradas as condigdes de contorno de intensidade turbulenta do modelo.

Trés diferentes valores de intensidade foram testados: 5%, 10%, e 15%. Assim como feito
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para o estudo paramétrico da vazdo, a avaliacdo dos modelos foi feita através da distribui¢do

da componente axial da velocidade sobre a linha de centro, apresentada na Figura 33.

Figura 33 — Avaliacéo da sensibilidade dos resultados a condicao de contorno de intensidade
turbulenta
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Os resultados mostram baixa sensibilidade a esse parametro, uma vez que a diferenca relativa
entre os erros € menor do que 1%. Logo, a intensidade turbulenta ndo é uma das fontes das
divergéncias entre os resultados experimentais e numéricos.

Em suma, a analise paramétrica permitiu concluir que as condicGes de contorno impostas no
modelo numérico ndo sdo a principal fonte de divergéncia entre os resultados. Conforme
esperado, observou-se a sensibilidade dos resultados em relacdo a variacdo da vazdo.
Entretanto, ao utilizar a vazdo estimada através da integracdo dos resultados do PIV, as
diferencas entre modelo numérico e experimento aumentaram, 0 que ndo permite sua

utilizag&o.

4.1.4. Resultados para o dominio simplificado

Apos a avaliacdo dos resultados com dominio completo, conclui-se que a diferenca observada
entre 0s resultados numéricos e experimentais ndo poderia ser atribuida as malhas, aos
meétodos de discretizacdo, a constante C, . da equacdo de transporte da taxa de dissipagéo da
energia cinética turbulenta e as condic¢des de contorno.

Uma segunda metodologia foi utilizada, procurando definir qual era a fonte dos problemas do

modelo numeérico. Desta forma, o dominio foi simplificado e o swirler foi retirado do dominio
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de célculo, sendo que as distribuicbes das componentes da velocidade a 5 mm do swirler
foram impostas.

Assim como definido para o dominio completo, foram realizados os estudos de independéncia
de malha, sendo que no caso foram avaliadas apenas duas malhas e de difusividade numérica.
O estudo da constante C, . ndo foi realizado, pois as conclusdes obtidas com as simulagdes do

dominio completo foram suficientes para descartar um segundo estudo.
4.1.4.1. Estudo de independéncia de Malha

Um segundo estudo de independéncia de malha foi desenvolvido para o dominio simplificado.
A metodologia é semelhante a apresentada na secdo 4.1.3.1, na qual os resultados para as
componentes axial e radial da velocidade serdo utilizadas como parametros de avaliagéo.
Porém, como a velocidade esta4 sendo imposta na se¢do de admissdo a 5 mm, os resultados

serdo avaliados a 5 mm da secdo de descarga, o que corresponderia a um plano a 10 mm do
swirler.

Figura 34 — Distribuicdo da componente axial da velocidade em plano horizontal distante 10
mm do swirler
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Os resultados da distribuicdo da componente axial da velocidade na diregdo radial estdo
apresentados na Figura 34. A diferenga entre os resultados é pequena, sendo de no maximo
5% para r/R igual 0,7. Entretanto, os resultados estdo muito proximos e para este parametro
conclui-se que a independéncia de malha foi atingida.

A Figura 35 representa graficamente a distribuicdo da componente tangencial na diregéo
radial. A diferenga maxima obtida entre os resultados foi inferior a 3%, no ponto r/R igual a

0,7. Portanto, conclui-se que a independéncia de malha foi atingida para esse parametro.
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Figura 35 — Distribuicdo da componente tangencial da velocidade em plano horizontal
distante 10 mm do swirler
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A distribui¢do da componente axial sobre a linha de centro, apresentada na Figura 36, ratifica
a independéncia de malha. A diferenca entre os valores maximos das duas malhas é de 2,9%.
Entretanto, h& uma pequena diferenca entre as curvas entre os pontos 1 e 2,5 e entre 3 e 6 das
coordenadas axiais normalizadas. Entretanto, essa diferenca é de baixa magnitude, sendo
aproximadamente 0,05 m/s.

Analisando os resultados apresentados, constata-se que a independéncia de malha foi atingida

e que, portanto, as caracteristicas da malha ndo influenciam no resultado.

Figura 36 — Distribuicdo da componente axial da velocidade sobre a linha de centro do
dominio
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4.1.4.2. Estudo da Difusividade numérica

As simulacOes realizadas para avaliacdo da independéncia de malha foram desenvolvidas
utilizando o método de discretizagcdo upwind de primeira ordem. Conforme apresentado na
secdo 4.1.3.3, este método introduz difusividade numérica no modelo e essa difusividade tem
de ser avaliada, pois pode alterar a aderéncia dos resultados numéricos aos experimentais.
Seguindo a metodologia aplicada ao calculo com dominio completo, foi desenvolvido um
segundo modelo numérico com a malha 5 e 0 método SO Upwind.

Os resultados para a distribuicdo radial da velocidade axial em um plano a 40 mm do swirler
estdo apresentados na Figura 37. Nesta figura, estdo dispostos os resultados para o modelo
com o meétodo upwind de primeira ordem (doravante denominado Sem Swirler) e para o
modelo utilizando o SO Upwind (referido como Sem Swirler — Segunda Ordem). A fim de
comparar as duas metodologias, também estdo apresentados nos graficos os resultados
experimentais e os do modelo com dominio completo e vazdo calculada a partir dos

resultados experimentais.

Figura 37 — Distribuicdo da componente axial da velocidade em plano horizontal distante 40
mm do swirler
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A andlise dos resultados mostra que as simulagdes com dominio simplificado descrevem mais
precisamente o escoamento medido experimentalmente, o que permite concluir que 0s
modelos com dominio completo ndo conseguem caracterizar adequadamente o escoamento no
swirler. A diferenca entre os resultados experimental e com swirler é de 90%, para o valor

méaximo da velocidade axial no plano a 40 mm do swirler. A diferenca entre os resultados
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experimental e Sem Swirler é de apenas 7,5%, o que mostra uma melhora significativa nos
resultados.

A diferenca entre os modelos Sem Swirler e Sem Swirler — Segunda Ordem na linha de centro
é menor do que 0,2 m/s, enquanto os valores méximos das componentes axiais tem diferenca
menor de 2%.

A distribuicdo radial da velocidade axial também foi avaliada nos planos a 80 mm e 120 mm
do swirler. Essas distribuicdes estdo apresentadas nas Figuras 38 e 39, respectivamente. As
mesmas conclusfes sao atingidas ao analisar essas distribui¢fes. Porém, torna-se evidente a
assimetria do escoamento experimental, o que ndo poderia ser descrito pelo dominio
completo. A simulacdo impondo as velocidades do PIV permitiu representar as assimetrias do
escoamento, melhorando a aderéncia dos resultados numéricos em relacdo aos dados
experimentais.

A descricdo da velocidade axial proxima a linha de centro foi o ponto em que 0s modelos com
swirler tiveram pior desempenho, superestimando a recirculacdo nessa regido. Os resultados
apresentados na Figura 40 mostram que a tendéncia € oposta ao utilizar o dominio
simplificado. O modulo da maior velocidade na linha de centro nos resultados foi 35 % mais
baixo do que o valor obtido experimentalmente.

Além disso, os métodos de discretizacdo apresentam tendéncias diferentes. O modelo Sem
Swirler — Segunda Ordem apresenta oscilacbes em comparacdo ao modelo Sem Swirler, este
tem tendéncia semelhante aos modelos com dominio completo. Entretanto, ao comparar 0s
modelos com o resultado experimental, observa-se que nenhum deles consegue representar
completamente o fenbmeno da recirculacdo, apesar de apresentarem melhora em comparacao
aos modelos com dominio completo.

As Figuras 41, 42 e 43 permitem concluir que os modelos Sem Swirler e Sem Swirler —
Segunda tiveram boa aderéncia aos resultados experimentais. Para o plano a 120 mm, Figura
43, a diferenca entre os valores maximos da componente tangencial para a velocidade
tangencial é de 7%, comparacdo feita entre o resultado obtido para 0 modelo upwind de
primeira ordem e os resultados experimentais. Os métodos de discretizacdo tiveram pouco

impacto sobre a descricdo da distribui¢do da velocidade tangencial.
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Figura 38 — Distribuicdo da componente axial da velocidade em plano horizontal distante 80
mm do swirler
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Figura 39 — Distribuicdo da componente axial da velocidade em plano horizontal distante 120
mm do swirler
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Figura 40 — Distribuicdo da componente axial da velocidade sobre a linha de centro do
dominio
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Figura 41 — Distribuicdo da componente tangencial da velocidade em plano horizontal
distante 40 mm do swirler
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Figura 42 — Distribuicdo da componente tangencial da velocidade em plano horizontal
distante 80 mm do swirler
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Figura 43 — Distribuicdo da componente tangencial da velocidade em plano horizontal
distante 120 mm do swirler
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A comparacdo dos resultados das simulagdes com e sem representagdo do swirler confirma

que, de fato, o modelo de turbuléncia utilizado ndo foi capaz de descrever o escoamento no
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swirler, o que implicou nas divergéncias entre resultados numéricos e experimentais

apresentados na secdo 4.1.3.

4.1.4.3. Avaliacdo dos parametros de turbuléncia

Durante a secdo anterior ficou nitida a incapacidade do modelo numérico em representar o
escoamento no swirler. Entretanto, essa incapacidade foi apenas diagnosticada e nao foram
apontadas as fontes das deficiéncias do modelo numérico.

A fim de avaliar as diferencas entre os resultados numéricos dos dominios completo e
simplificado, foram avaliadas tensdes de Reynolds e a taxa de dissipagdo € em dois planos
paralelos ao swirler para identificar a diferenca nos regimes turbulentos em cada um dos
modelos.

As Figura 44, 45 e 46 apresentam os valores de €, viscosidade turbulenta e tenséo principal de
Reynolds na direcédo axial (VV) em um plano a 10 mm do swirler. Os valores de € no modelo
com swirler sdo bem mais elevados em comparacdo aos modelos sem swirler, enquanto 0s
valores da tensdo de Reynolds ndo demonstram diferencas tdo elevadas. Na Figura 44, o valor

de € chega a ser 6 vezes maior, mostrando a grande diferenca entre os resultados.

Figura 44 — Taxa de dissipacdo da energia cinética turbulenta (y = 10 mm)
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Apesar do modelo RSM néo utilizar a hipotese de Boussinesq, a viscosidade turbulenta € um
pardmetro caracteristico do regime turbulento e, nesse plano, ha grandes diferengas entre os
valores, conforme pode ser observado na Figura 45. Os baixos valores da viscosidade
turbulenta implicam em baixa difuséo por parte das tensdes turbulentas. O principal efeito da
difusdo é a diminuicdo dos gradientes das propriedades do escoamento, porém, no caso dos

modelos com swirler, a difuséo foi subestimada e os gradientes sofreram decaimentos menos
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acentuados. Esse efeito é nitido ao observar as Figuras 37 a 43, nas quais os gradientes dos
modelos com dominio completo sdo muito mais elevados aos demais.

A baixa difusividade do modelo também explica a predi¢do equivocada da componente axial
da velocidade sobre a linha de centro. A quantidade de movimento que é transportada para a
linha de centro em planos proximos ao swirler € menor do que a observada no experimento e,
portanto, a velocidade na linha de centro sé se torna positiva a uma distancia maior do que a

esperada, implicando na superestimativa das dimensdes e velocidades da recirculagéo.

Figura 45 — Viscosidade Turbulenta (y = 10 mm)
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Figura 46 — Tensdo de Reynolds (y = 10 mm)
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As distribuicbes dessas propriedades em um plano a 40 mm do swirler, apresentadas nas
Figuras 47, 48 e 49 ratificam as conclusdes obtidas para o plano mais proximo. Os valores de
¢ foram superestimados, chegando a ser 4 vezes maiores. Essa superestimacdo da taxa de
dissipacéo leva a uma baixa estimativa da viscosidade turbulenta, atenuando o processo de

difuséo das propriedades do escoamento. Neste plano, hd um aumento das diferengas entre 0s
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valores para a tensdo de Reynolds VV. Entretanto, as diferengas da taxa de dissipagéo ainda
sdo mais significativas, uma vez que as tensdes chegam a ser 2 vezes maiores para 0S casos

com swirler, enquanto as taxas de dissipacao tém diferencas relativas muito maiores.

Figura 47 — Taxa de dissipacdo da energia cinética turbulenta (y = 40 mm)
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Figura 48 — Viscosidade Turbulenta (y = 40 mm)
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Figura 49 — Tensdo de Reynolds (y = 40 mm)
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Resumindo, a andlise desses parametros turbulentos permitiu concluir que o modelo de
turbuléncia ndo foi capaz de descrever o regime turbulento do escoamento no swirler.
Conforme salientado na literatura (Versteeg e Malalasekera, 2007 e Wilcox, 1993), a taxa de
dissipagdo da energia cinética turbulenta, €, foi a principal fonte de problemas do modelo de
turbuléncia. A superestimagdo dessa propriedade alterou a distribuicdo das tensdes de
Reynolds, que, por sua vez, atenuaram a difusividade do modelo numérico com dominio
completo, levando as grandes diferencas observadas nas distribuicdes de velocidades na secédo
4.1.3.

4.2. Escoamento reativo

O escoamento reativo introduz a fase liquida na simulacdo numérica, a qual sera responsavel
pela insercdo do combustivel. Apds a discussdo do escoamento isotérmico, adotou-se o
método de discretizacdo Upwind de segunda ordem e a constante padrdo da equacdo da taxa
de dissipagdo da energia cinética turbulenta (¢) para 0 modelo RSM. Todas as simulacGes
reativas foram realizadas com o dominio completo, apesar dos problemas discutidos na secao
4.1.3.

Os resultados para a fase liquida serdo comparados com resultados experimentais obtidos em
Fukumasu et al (2013). A caracterizacdo experimental da fase liquida foi feita através do
método PDPA (Phase Doppler Particle Anemometry), que disponibilizou informacdes de
didmetro médio de Sauter (Sauter Mean Diameter) das gotas e a velocidade das gotas.

Todas as simulagdes reativas foram desenvolvidas com o dominio completo. Conforme é
descrito na secdo 4.2.1, as medicdes foram feitos em um plano a 2 mm do plano de descarga
swirler. Esta condicdo ndo poderia ser imposta na simulacdo com o dominio simplificado,
uma vez que foram impostas as velocidades medidas pelo PIV comegaram a uma altura de 3
mm acima do plano de injecdo. Portanto, a simulacdo do escoamento reativo com o dominio

simplificado ndo pode ser desenvolvida.

4.2.1. Condicbes de contorno

As condicOes de contorno da fase gasosa séo as mesmas que foram apresentadas para o
escoamento isotérmico (secdo 4.1.2).

As condigdes de contorno da fase liquida foram obtidas de dados experimentais obtidos por
Fukumasu et al. (2013). A imprecisdo de medi¢do do método PDPA para o didmetro das gotas
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foi de 0,1 um, enquanto para a velocidade foi de 0,1 m/s. Esses valores foram obtidos
diretamente do manual do fornecedor dos instrumentos de medicdo e servem como
parametros para avaliacdo das diferencas entre 0 modelo numeérico e os dados experimentais.
A descricdo da fase liquida é extremamente sensivel as condi¢Bes de contorno do modelo,
conforme salientado por Faeth (1983). Logo, uma definicdo robusta das condigdes de
contorno € um ponto crucial para o desenvolvimento de modelos numéricos representativos
do escoamento real.

Os dados experimentais de velocidade e didmetro das gotas estdo representados na Figura 50
e Figura 51, respectivamente, em funcdo das coordenadas cartesianas x e z, perpendiculares a
direcdo axial da configuracdo experimental e a uma distancia de 2 mm do swirler. Apenas
medicdes da componente axial da velocidade da gota foram medidas, portanto assumiu-se que
as demais componentes eram despreziveis. As medicdes pelo método PDPA disponibilizaram
duas estimativas diferentes para o diametro das gotas: o didmetro médio de Sauter, D3, € 0
didmetro médio obtido diretamente pelo PDPA, Djo. O didmetro médio de Sauter define o
diametro de acordo com a relacdo entre volume e area das gotas, enquanto o segundo método
estima o diametro a partir da maior dimensdo medida pelo PDPA para a gota. Neste trabalho,
optou-se por utilizar o didmetro médio de Sauter exatamente pelo fato dessa variavel ser
definida pela relacdo entre area e volume, parametros que serdo considerados na descri¢do do
processo evaporativo. E importante salientar que os dados apresentados nas Figura 50 e 51
sdo os dados brutos e ndo o método como as condi¢Bes de contorno foram implantadas no
software ANSYS FLUENT®.

Figura 50 — Distribuicdo das velocidades das gotas em plano horizontal distante 2 mm do
swirler
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Figura 51 — Distribuicdo do didametro médio de Sauter (SMD) das gotas em plano horizontal
distante 2 mm do swirler
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A partir dos dados experimentais, foram definidos dois métodos para a injecdo da fase gasosa.
Os dois métodos impuseram superficies a partir das quais as particulas sdo injetadas no
dominio de controle. O primeiro definiu 9 superficies com caracteristicas distintas de injecdo,
enquanto o segundo definiu 25 superficies.

A posicdo do primeiro método com 9 superficies estd apresentada na Figura 52. As defini¢des
das condicGes de contorno para cada uma das superficies sdo apresentadas na Tabela 11. A
posicdo do segundo método com 25 superficies é apresentada pela Figura 53. Enquanto as
condigdes de contorno séo apresentadas na Tabela 12.

As Tabela 11 e Tabela 12 mostram os didmetros médios considerados para cada superficie de
injecdo. Este trabalho desconsiderou uma distribuicdo de diametros para a injegdo das gotas, 0
que terd impacto nos resultados obtidos para a fase liquida.

Neste trabalho, utilizou-se a hipétese de que a vazdo massica é igualmente distribuida pelas
superficies. Para cada uma das superficies do primeiro método, foi especificada a vazdo de
48,5 mg/s para cada uma das superficies. Para cada uma das superficies do segundo método,
foi especificada a vazdo de 17,5 mg/s. A falta de informacfes levou a essa simplificacdo, a
qual ndo representa precisamente 0 experimento e 0 impacto dessa hipdtese sera avaliado
pelos resultados apresentados na secédo 4.2.2.



Figura 52 — Representacao grafica das superficies (primeiro método) — Unidades em mm

5.5 15 Z 15 5.5
1 2 3
1.5
X 4 ] 6
15
- g 9

n
(7]

Figura 53 — Representacdo grafica das superficies (segundo método) — Unidades em mm
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Tabela 11 — Condi¢des de contorno das superficies de injecdo (primeiro método)
Diametro Velocidade Axial

Superficie (um) (mls)
1 55,1 7,2
2 60,4 8,4
3 55,1 8,3
4 59,1 9,0
5 79,7 6,5
6 66,6 8,1
7 55,8 8,8
8 65,6 8,3
9 60,9 8,6
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Tabela 12 — Condicdes de contorno das superficies de injecdo (segundo método)
Didmetro  Velocidade Axial

Superficie (um) (mis)
1 55,1 7,9
2 57,9 8,7
3 55,1 8,7
4 60,0 8,7
5 70,7 7,9
6 60,0 8,7
7 55,1 8,7
8 60,0 8,3
9 70,7 8,7
10 79,7 8,7
11 70,7 8,7
12 60,0 8,3
13 55,1 6,5
14 60,0 8,3
15 70,7 8,7
16 60,0 8,7
17 55,1 8,7
18 57,9 8,7
19 55,1 8,7
20 60,0 8,7
21 55,1 7,9
22 57,9 8,7
23 60,0 8,7
24 55,1 8,7
25 57,9 7,9

4.2.2. Resultados

Os resultados serdo discutidos através da comparacdo com resultados experimentais obtidos
por Fukumasu et al. (2013). Através dos métodos LIF-OH e PDPA, foram disponibilizados
resultados d a formacdo de OH e da caracterizacdo da velocidade axial e didmetro médio de
Sauter, Ds,. Outros parametros serdo discutidos de forma qualitativa, baseados nos modelos
empregados, sem validacdo experimental.

O método LIF-OH localiza as regiGes de maior concentracdo de OH através da radiacdo
luminosa caracteristica emitida por essa espécie quimica. Fukumasu et al. (2013) obteve esses
resultados para uma janela de medi¢do de 80 mm na direcdo horizontal e 80 mm na direcéo
vertical. O método LIF obtém imagens instantaneas do escoamento, entretanto os resultados
numericos apresentam resultados médios. Para permitir a comparacdo qualitativa entre 0s
resultados, os resultados numéricos foram comparados com uma imagem média definida pela
composigdo de imagens instantaneas obtidas pelo método LIF-OH. Os resultados

experimentais e numéricos para essa regido do escoamento estdo apresentados na Figura 54.
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Os métodos numéricos caracterizam de forma semelhante a formacdo de OH nessa regido,
mostrando que, neste ponto, ndo houve diferenca de representatividade entre os modelos.
Entretanto, a comparacao entre os resultados numéricos e os resultados experimentais permite
concluir que a regido proxima ao swirler apresenta descrigdes bem diferentes. Logo, apés a
secdo de descarga, a regido de formacao da espécie OH estd proxima do didmetro interno do
swirler tanto no experimento quanto nos resultados do modelo numérico. Entretanto, no
experimento, essa regido se desloca na direcdo radial logo apds a entrada do ar, enquanto, no
resultado numeérico, isso comega a ser observado a uma distancia axial maior e com menor

intensidade.

Figura 54 — Resultados de fracdo massica de OH para (a) método LIF-OH, (b) primeiro
método numerico e (¢) segundo método numérico
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As diferencas sdo principalmente atribuidas aos problemas observados para a descricdo

numeérica do escoamento da fase gasosa. As analises feitas na secdo 4.1.3 mostraram que 0
modelo de turbuléncia foi incapaz de caracterizar precisamente o campo de velocidades de
forma adequada, devido a baixa difusividade descrita pela modelo. A baixa difusividade tem
impacto na distribuicdo da fracdo de mistura, a qual caracteriza o processo e também tera sua
difusividade subestimada. Portanto, é esperado que, devido a baixa difusividade, a regido de
fracdo de mistura estequiométrica ndo seja bem representada.

Além disso, a hipotese de vazdo igualmente distribuida entre as superficies de injecdo e a
injecdo de particulas com didmetro constante ndo caracterizaram corretamente a distribui¢do
do spray, o que leva a um erro na estimativa da evaporacdo da gota e, portanto, nos termos
fontes das equacdes de transporte da fase gasosa.

Logo, a deficiéncia na descricdo da formacdo da especie quimica OH pode ser atribuida a
incapacidade do modelo de turbuléncia em descrever corretamente o escoamento isotérmico e

as simplificagdes assumidas nas condi¢fes de contorno da fase liquida.
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As distribuices de temperatura e fracdo de mistura para o primeiro método sdo apresentadas
na Figura 55. A distribuicdo de fracdo de mistura esta coerente, pois hd um nucleo rico em
combustivel na regido da linha de centro, mostrando que o modelo de evaporacdo das gotas
estd funcionando corretamente e que a simula¢do pode ser aproximada por um modelo de
chama difusiva. A distribuicdo de temperatura tem duas regides bem distintas. A parte
superior tem temperaturas elevadas, enquanto a regido inferior, préxima a regiao do nucleo do
spray, € menor. Essa diferenca é explicada pelo modelo de combustdo utilizado. O modelo
flamelet ndo-adiabatico é descrito em fungdo das varidveis fracdo de mistura, entalpia e taxa
de dissipacdo. Os valores de temperatura na zona de reacdo decrescem com aumento da troca

de calor da fase gasosa para a fase liquida e com aumento da taxa de dissipacéo.

Figura 55 — Distribuicdes de: (a) temperatura; (b) fracdo de mistura
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A Figura 56 apresenta os valores de taxa de dissipacdo para uma isossuperficie de fracdo de
mistura estequiométrica. A taxa de dissipacdo € maior na regido proxima ao swirler e,
portanto, sdo esperadas temperaturas menores nessa regiao.

A Figura 57 apresenta a transferéncia de calor da fase liquida para a fase gasosa. Os valores
positivos representam transferéncia de calor da fase liquida para a fase gasosa, enquanto 0s
valores negativos representam transferéncias da fase gasosa para a fase liquida. Ha
predominancia da transferéncia de calor da fase gasosa para a fase liquida, sendo que a maior

transferéncia de calor ocorre na regido inferior da chama. De fato, esse resultado era esperado,
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pois essa é a regido de alta concentracdo do spray, na qual o resfriamento evaporativo é mais

intenso e, portanto, a regido onde a chama transferi mais calor para a evaporagédo do spray.

Figura 56 — Distribuicdo de taxa de dissipacdo sobre a zona de reacao para: (a) primeiro
método; (b) segundo método
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Figura 57 — Transferéncia de calor da fase liquida para a fase gasosa
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A combinagdo de alta transferéncia de calor para a fase liquida e de maiores taxas de
dissipacdo levaram a menores temperaturas na regido inferior da zona de reacdo. As
temperaturas proximas a zona de reacdo estdo apresentadas na Figura 58. De fato séo
observadas menores temperaturas na parte inferior da chama, comprovando que o modelo de

combustdo funciona de acordo com o proposto. Entretanto, ndo podem ser avaliadas as
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imprecisdes e deficiéncias do modelo, uma vez que ndo estdo disponiveis dados experimentais

de temperatura e fracfes massicas das espécies quimicas, além do método LIF-OH.

Figura 58 — Distribuicdo de temperatura sobre a zona de reacédo para: (a) primeiro método; (b)
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Os métodos experimentais PDPA (Phase Doppler Particle Anemometry) permitem avaliar a

velocidade axial e o didmetro médio de Sauter das particulas, D3, nos pontos de aquisicéo.

Neste caso, foram disponibilizados os dados experimentais para a linha de centro do dominio,

e dois planos distantes 10 e 20 mm da face de descarga do swirler.

A Figura 59 apresenta a distribuicdo dos diametros médios das gotas para 0 método numérico

e para o experimental sobre a linha de centro.

Figura 59 — Distribuicdo do didametro de gotas sobre a linha de centro
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Os dois modelos numéricos apresentam resultados semelhantes e condizentes com as
hipdteses utilizadas. Os diametros medios das gotas diminuem conforme se distanciam da
face de injecdo. Esse comportamento é explicado pelo processo de evaporacdo das gotas, que
fazem com que o diametro de uma gota diminua de tamanho com o incremento do seu tempo
de residéncia. Entretanto, os resultados experimentais mostram o comportamento oposto, pois
o diametro médio das gotas aumenta com a coordenada axial na nessa regiao.

De fato, o diametro de uma gota diminui com a distancia na direcdo axial no experimento.
Entretanto, as gotas de menor didmetro evaporam rapidamente e ndo contribuem mais para o
calculo da média. Logo, a média aumenta, apesar do diametro de cada gota diminuir. Esse
fendmeno ndo pode ser observado nos resultados numeéricos, pois ndo foi imposta uma
distribuicdo de diametros nas condi¢fes de contorno da fase gasosa.

As simplificagdes aplicadas durante a definicdo das condi¢Ges de contorno tiveram grande
impacto na simulacédo, a qual ndo descreveu o mesmo comportamento do experimento. Isso é
claramente observavel ao comparar os resultados experimentais com as condi¢Bes de
contorno. As condicdes de contorno foram fixadas em um diametro médio, sem considerar
uma distribuicdo de didmetros. Ao analisar os resultados experimentais, observa-se que ha
didmetros maiores do que os impostos na simulacdo numeérica, o que ndo poderia ser previsto
pela simulacdo numérica que permite apenas a diminuicdo do didmetro médio através do
resfriamento evaporativo. Desta forma, fica evidente a necessidade da imposicdo de
distribuicdo de diametros ao invés de apenas um diametro médio.

A Figura 60 apresenta a distribuicdo da componente axial da velocidade das gotas sobre a

linha de centro.

Figura 60 — Distribui¢do da componente axial da velocidade das gotas sobre a linha de centro
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A distribuicdo da componente axial da velocidade das particulas mostra comportamento
oposto entre os resultados experimentais e numericos.

O método numérico emite gotas de diametro constante com velocidade prescrita. A
velocidade dessas gotas diminui com a coordenada axial devido & agdo da forca de arrasto
entre as duas fases nos regides proximas aos planos de injecdo. Essa queda da velocidade é
esperada, uma vez que o sentido da velocidade axial das gotas é oposto ao da fase gasosa, e
também € esperada uma superestimacdo dessa queda no modelo numeérico também, pois ha
uma superestimacdo da recirculacdo da fase gasosa sobre a linha de centro. Conforme
analisado na Figura 24, entre as coordenadas axiais normalizadas 0 e 2, os mddulos das
velocidades axiais sdo muito maiores do que no experimento, mais especificamente ha uma
diferenca média de 2,5 m/s. Portanto, pode se afirmar que, até a posicdo 0,5, de fato o arrasto
é maior e explica a diferenca entre resultados medidos e previstos numericamente. Entretanto,
para as regides mais afastadas, o0 modelo numerico apresenta arrasto menor do que o
experimento, uma vez que as velocidades relativas s&o menores. Logo, este é apenas um dos
fatores que determinam a diminuicéo da velocidade ao longo da linha de centro.

Outro fator provém dos resultados de Fukumasu et al. (2013). As particulas do spray, no
experimento, tém diferentes velocidades e as particulas emitidas com maior velocidade tém
maior penetracdo no dominio de célculo e, portanto, as particulas de menor velocidade ficam
mais tempo na regido proxima ao swirler, podendo até ficar retidas nessa regido. Entretanto,
ao ficarem retidas nessa regido, diminuem a velocidade média das particulas nessa regido,
enquanto as velocidades médias para maiores coordenadas axiais consideram apenas as
particulas com velocidades maiores e com maior penetragao.

A discussao acima propde que a grande dificuldade do modelo é vinculada a simplificacdo da
condicdo de contorno que limita a prescricdo de apenas uma velocidade média e ndo
considera uma possivel distribuicdo de velocidades.

A Figura 61 apresenta os resultados da distribuicdo da componente axial da velocidade e da
distribuicdo do didmetro médio das gotas em um plano horizontal distante 10 mm da secdo de
descarga do swirler.

A componente axial da velocidade é menor proxima a linha de centro. A componente axial da
velocidade das gotas € menor nos modelos numericos. Conforme observado para a Figura 60,
essas diferencas sdo atribuidas as deficiéncias na descricdo da fase gasosa, que
superestimaram o arrasto da fase liquida, e as simplificacfes adotadas para ascondi¢fes de

contorno da fase liquida.
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Figura 61 — Distribuicdo de (a) componente axial da velocidade, (b) diametro médio das gotas
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A distribuicdo do didametro médio das particulas estd mais proxima da distribuicdo obtida
pelos resultados experimentais na regido proxima a linha de centro, entretanto, conforme
observado na Figura 59, ha uma diferenca significativa. A diferenca entre 0 modelo numérico
utilizando o segundo método e o experimento para a coordenada normalizada igual a 0 é de
8%. Entretanto, ao se afastar dessa regido, as diferencas entre os resultados experimentais e 0s
resultados numéricos aumentam, fato observado nas abscissas -0,2 e 0,2, nos quais as
diferencas chegam a ter 30% e 23 % respectivamente.

A forma discreta das condi¢bes de contorno da fase liquida parece influenciar sobre os
resultados da distribuicdo de gotas no dominio, conforme pode ser observado na Figura 61.
Isso é evidente pela diferenca entre as curvas obtidas para cada método. Porém, os dois
métodos apresentam diferencas elevadas em relacdo ao experimento nas regides do spray
mais afastadas da linha de centro. Ja, para a velocidade axial das gotas, a alteracdo do método
de especificacdo das condic¢des de contorno teve pouca influéncia.

A Figura 62 apresenta os resultados da distribuicdo da componente axial da velocidade e da
distribuicdo do diametro médio das gotas em um plano horizontal distante 20 mm da secdo de

descarga do swirler.

Figura 62 — Distribuicdo de (a) componente axial da velocidade, (b) didmetro médio das gotas
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Assim, como observado para o plano 10 mm distante do swirler, a componente axial da
velocidade das gotas € menor na regido da linha de centro. Entretanto, a diferenca entre as
velocidades medidas e as velocidades previstas é ainda maior, apresentando em média um
erro de 45%. A superestimacdo da velocidade da fase gasosa na regido préxima a linha de
centro superestima a forca de arrasto nos planos proximos ao plano de injecao das particulas.
As particulas em planos mais afastados tem maior tempo de residéncia e, portanto, tem maior
desaceleragéo, o que explica o0 maior desvio encontrado nesse plano.

A distribuicdo do didmetro apresenta 0 mesmo comportamento que observado no plano a 10
mm do swirler.

Os resultados da Figura 62 apenas corroboram as conclus@es sobre o0 método de imposicao de
contorno das condi¢des de contorno da fase liquida, j& destacadas ao analisar os resultados
apresentados na Figura 61.
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5. Conclusdes

Esta dissertacdo objetivou a descricdo de chamas de spray de etanol utilizando elemento de
chama laminar e modelo de transporte das tensdes de Reynolds.

A opcdo pelo modelo do transporte das tensdes de Reynolds fundamentou-se nas
caracteristicas do escoamento do experimento, o qual é helicoidal (swirling flows). A
utilizacdo do modelo k-g padrdo ndo era apropriada para a descri¢do deste escoamento, por
isso utilizou-se 0 RSM, o qual é caracterizado por ser o modelo com maior potencial de
descricdo dentre os modelos RANS (Versteeg e Malalasekera, 2007).

A modelagem do spray foi feita através do método SSF, o qual considera a influéncia das
flutuacGes da turbuléncia sobre a fase liquida. O modelo DRW foi escolhido como o método
de dispersdo turbulenta para descrever a interacdo entre a flutuacdo da fase gasosa e a
dispersdo da fase liquida. O processo de evaporacdo foi modelado por um modelo de estagios
hibrido, em que se considera que a evaporagdo pode ser descrita por 3 estagios distintos.

O modelo de elementos de chama laminar (modelo flamelet) se apresenta como uma evolucao
dos modelos flamesheet e de equilibrio, uma vez que considera um mecanismo de reagdo
quimica. Esse modelo apresenta uma vantagem significativa em relacdo aos demais citados, é
possivel a comparacdo direta com resultados experimentais de LIF-OH e ndo indiretamente
pela temperatura.

O estudo do escoamento isotérmico permitiu concluir que o modelo de turbuléncia RSM nao
descreveu adequadamente o escoamento no swirler. As diferencas dos resultados numéricos
utilizando o dominio completo e o dominio simplificado mostraram que a taxa de dissipacao
da energia cinética turbulenta foi superestimada o que afetou a difusividade do modelo
numérico. Como decorréncia dessa deficiéncia, 0 modelo numérico com dominio completo
superestimou a recirculacdo sobre a linha de centro, o que fica evidente pelas altas
velocidades do modelo numérico em relacdo aos resultados experimentais pelo método PIV.
A alteracdo dos métodos de discretizacdo para métodos de maior ordem avaliaram a
difusividade numérica e permitiu concluir que a difusividade numérica ndo alterou
significativamente os resultados. Foi proposta uma alteragéo no coeficiente C, . da equagéo da
taxa de dissipagdo de energia cinetica turbulenta. Essa alteragdo também nédo alterou
substancialmente os resultados.

Desta forma, atribuiram-se as deficiéncias na descricdo do escoamento isotérmico a

incapacidade do modelo de turbuléncia em descrever este tipo de escoamento, mais
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especificamente o escoamento na regido do swirler, onde a taxa de dissipacdo foi
superestimada.

Os resultados numéricos para o escoamento reativo foram comparados com resultados
experimentais. O método LIF foi utilizado para comparar as regides de formacdo de OH. A
comparacao entre os resultados mostrou que o modelo numérico representou uma regido de
formacdo de OH diferente da experimental. As diferencas observadas foram atribuidas aos
problemas na descricdo do escoamento isotérmico e das simplificacbes das condicbes de
contorno da fase gasosa. Entretanto, ndo foi possivel definir qual deles foi o fator
preponderante.

A discussdo qualitativa do modelo de combustdo definiu que a chama tem temperaturas
menores proximas a secdo de descarga do spray. Este fato a atribuido ao efeito do
resfriamento evaporativo e das taxas de dissipacdo escalar. Nessa regido, séo observadas as
maiores taxas de transferéncia de calor entre as fases liquida e gasosa e as maiores taxas de
dissipacéo escalar, ambos contribuem para a diminuicdo das temperaturas da chama. Desta
forma, é possivel concluir que o modelo de elementos de chama laminar aplicado é coerente e
o resfriamento evaporativo foi empregado de forma correta. Entretanto, a precisdo do modelo
ndo pdde ser avaliada, pois ndo had dados da temperatura da chama e as imagens do método
LIF-OH permitem avaliagcOes qualitativas.

As comparacdes entre resultados experimentais obtidos pelo método PDPA e os dos modelos
numéricos demonstraram que a distribui¢do uniforme de didmetro das gotas como condi¢édo
de contorno era insuficiente e ndo permitia a descricdo do escoamento do spray com maior
precisdo. Portanto, a precisdio do modelo numérico para escoamentos reativos foi
principalmente limitada pela simplificacdo das condi¢des de contorno da fase liquida.

A seguir, sdo sugeridos temas e topicos para maior desenvolvimento dos tdpicos estudados

neste trabalho.

5.1.  Sugestdes de continuagéo deste trabalho

Dentro de seu escopo o trabalho apresentou duas grandes dificuldades: a representagcdo dos
fendmenos turbulentos através do RSM e a modelagem da combustdo de sprays turbulentos
através do modelo flamelet.

O RSM néo se mostrou adequado para caracterizar o escoamento estudado e, portanto,
sugere-se a utilizacdo de modelos filtrados (LES) para melhor representagdo do escoamento

desta chama. Outra sugestdo € um estudo especifico do escoamento isotérmico com 0 mesmo
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modelo de turbuléncia, 0 RSM. Porém, propde-se um estudo para verificar a sensibilidade do
modelo as constantes de ajuste e alteracdo da modelagem da dissipacdo. Foi possivel concluir
que a modelagem da taxa de dissipacdo ndo foi adequada. Portanto, propde-se 0 estudo
comparativo entre as duas principais modelagens da dissipacdo da energia cinética, equacao
de transporte de € e equacdo de transporte de .
Em relacdo ao modelo de combustdo, sugere-se que seja realizado um estudo comparativo
entre os modelos FGM (Chrigui et al. 2012) e de elementos de chamas laminares. Essa
comparacado, juntamente com dados experimentais, permitiria avaliar as diferencas entre 0s
modelos e verificar a validade dos modelos a chamas de etanol.
Neste trabalho, utilizou-se a fungdo B-PDF para definicdo dos valores médios das variaveis
reativas. Ge e Gutheil (2008b) defendem que a utilizacdo do método das PDF’s transportadas
apresentam melhores resultados. Portanto, um estudo comparativo entre os métodos para a
chama estudada € uma proposta para a continuacgdo desse trabalho.
O impacto da turbuléncia sobre as taxas de transporte entre as fases € negligenciado na
maioria dos trabalhos desenvolvidos até hoje. Alguns trabalhos, como o de Apte et al (2009),
tentam modelar esse efeito, mas apenas para escoamentos evaporativos e ndo reativos.
Portanto, é uma é&rea que ainda precisa de estudos para descrever melhor processos
evaporativos e processos de combustéo turbulentos.
Seguem propostas de temas de trabalhos que proporcionariam avancos na area de modelagem
de sprays turbulentos de etanol:
e Avaliacdo Paramétrica do Modelo das Tensdes de Reynolds Aplicado a
Escoamentos Helicoidais
e Simulacdo de escoamentos helicoidais aplicando Modelo das TensGes de Reynolds
e diferentes modelagens para a taxa de dissipacéo da energia cinética turbulenta
e Simulacdo das Grandes Escalas de Escoamentos Helicoidais
e Simulagdo das Grandes Escalas de Sprays de Etanol utilizando o método das B-PDF
e o método das PDF’s transportadas
e Simulacdo das Grandes Escalas de Sprays de Etanol utilizando o modelo de
combustdo FGM
e Modelagem de sprays turbulentos de etanol utilizando o modelo de combustdo
FGM
e Modelagem de sprays turbulentos considerando o impacto da turbuléncia sobre as

taxas de transporte entre as fases
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APENDICE A — Descrigéo da fase continua: equacdes de conservacio

O escoamento da fase continua ¢ descrito pelas leis cldssicas da mecanica dos fluidos. As
equacdes de transporte se baseiam no principio da conservagdo de uma propriedade dentro de
um volume de controle. As equagdes de transporte tém uma forma padrdo que esta explicitada

na equacgao (132).

% (o) + o= (ovy) = (32 + 5y, (132)

em que Y corresponde a uma propriedade qualquer do escoamento, p a massa especifica do
fluido, t ao tempo, u; a componente da velocidade na diregdo j, x; a coordenada na direcdo j,
[y ao coeficiente de difusdo da propriedade Y e Sy, € o termo fonte associado a .

As equagdes pertinentes a este estudo serdo apresentadas em notagdo indicial e coordenadas
cartesianas. Nesta sec¢do, serdo discutidas a equacao da continuidade, a equagao da quantidade
de movimento linear, equagdo de energia e equagdo das espécies quimicas. Todas essas
equacdes serdo escritas para um fluido Newtoniano.

A compressibilidade ¢ negligenciada, pois se considera que o escoamento tem nimero de
Mach menor do que 0,3. Entretanto, no APENDICE B, seré aplicada a decomposicao de
Favre, a qual considera a variagdo da densidade devido ao processo de combustao.

A equacdo da continuidade ¢ dada por
ap 7] _

O primeiro termo determina a variagdo local da massa e o segundo determina o fluxo liquido
de massa devido ao transporte advectivo. E comum utilizar a hipotese de regime permanente
ou estatisticamente estacionario, anulando o termo de variagdo local. Desta forma, os fluxos
advectivos em todas as dire¢des se anulam.

As equagdes de conservacao da quantidade de movimento sao descritas por

6'rji

(pu ) +o— (pu u) = ——l P9t o (134)
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onde p € a pressdo, g; € a componente aceleragdo da gravidade na direcdo i, 7j; € a tensdo de
das forgas viscosas do fluido e u; ¢ a componente da velocidade na direcdo i. E comum
utilizar a hipétese de fluido Newtoniano-Stokesiano, que permite utilizar a seguinte relacao

para as forcas viscosas

d
Tij = 2USij — §6ij (ll uk), (135)

axk

na qual §;; € o tensor das deformagdes,

Sy=3 (% N 31) (136)

Oxl- an

onde &;; € o tensor delta de Kronecker, u ¢ a viscosidade dindmica do fluido.

Aplicando essa hipdtese, obtém-se as equacdes de Navier-Stokes
9 ou) + -2 (puw) = =22 49 2 (2
at (pwi) + 0x; (pulu]) T o Trgit 0x; [Z“SU 3 % (” axk)]' (137)

Os termos do lado esquerdo correspondem a variacdo local de quantidade de movimento e ao
fluxo liquido da quantidade de movimento devido ao transporte advectivo, respectivamente.
Os dois primeiros termos do lado direito correspondem a variagdo da quantidade de
movimento devido a diferenca de pressdo estatica do fluido e a agdo do empuxo. Os termos
dentro do colchete podem ser associados a a¢do das forgas viscosas e a dilatagdo do fluido.
Em escoamentos reativos, as equacdes da energia e das espécies quimicas tem papel
importante. Elas definem a estrutura da chama e, portanto, seus termos devem ser descritos
com a atengao necessaria.

A equacao de conservagdo das espécies quimicas deriva da conservagdo de massa, uma vez
que a conservagao da massa tem de ser garantida. Assim como a da energia, a equagdo da
conservagdo das espécies quimicas pode ser representada por diferentes propriedades como
concentragdes das espécies e fracdes massicas e molares. No caso, as espécies quimicas serao
caracterizadas pela respectiva fragdo massica. A equagao de conservacao da fracdo massica €

dada por
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% (Y0 + 7 (Vi) = o= (pDi S5 + i, (138)

na qual Y, corresponde a fracdo massica da espécie quimica k, D) corresponde ao coeficiente
de difusdo da espécie k e wy, € o termo fonte da fracdo massica da espécie quimica k.

A derivada parcial em relagdo ao tempo representa a variagao local. O segundo termo do lado
esquerdo da equacao corresponde ao fluxo liquido advectivo da fragdo massica. O primeiro
termo do lado direito da equagdo corresponde ao fluxo molecular difusivo e o ultimo
corresponde ao termo fonte da espécie quimica. Este ultimo ¢ determinado pela taxa de
consumo ou formacao da espécie quimica k, decorréncia da cinética quimica do processo
reativo.

A equagdo da energia pode ser apresentada através da entalpia, da temperatura e energia
interna. Neste trabalho, optou-se por representd-la pela entalpia absoluta da mistura. A

entalpia absoluta da mistura ¢ definida como
h = Y21 Yiehy, (139)

onde h ¢ a entalpia absoluta da mistura, h;, ¢ a entalpia absoluta da espécie quimica k.

Por sua vez, a entalpia absoluta da espécie quimica ¢é
he = h® + fTTo CpxdT, (140)

na qual h) é a entalpia de formagdo da espécie quimica k, T é a temperatura definida para a
entalpia de formagdo, 25°C, T ¢ a temperatura da mistura, ¢, , € o calor especifico a pressdo
constante da espécie k, em fun¢ao da temperatura do sistema.

A equacao de conservacao da entalpia absoluta da mistura ¢ definida por

5 (00 5= (push) = 5 | 250 4 (5 = o) b5 ) (141)

Ok 0x; Sc o

na qual Sc, € o nimero adimensional de Schmidt da espécie quimica k e g, corresponde ao
nimero de Prandtl.
O numero adimensional de Schmidt relaciona as taxas de transporte difusivo da quantidade de

movimento pela agdo da viscosidade molecular e de difusdo massica através da equagao
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Sc, = 2 (142)
k

O nuimero adimensional de Prandtl relaciona as taxas de difusdo da quantidade de movimento

e de difusdo térmica

on =2, (143)
onde A € a condutividade térmica da mistura e ¢, € o calor especifico a pressdo constante da
mistura.

A equagdo (141) apresenta quatro termos distintos. O primeiro corresponde a variacao local, o
segundo corresponde ao fluxo liquido de energia pelo transporte advectivo da mistura, o
terceiro corresponde as taxas de transporte pela difusdo térmica e o ultimo termo corresponde
ao fluxo liquido de entalpia absoluta como consequéncia da difusdo massica das espécies
quimicas.

Introduzindo o niimero adimensional de Lewis que relaciona as taxas de difusdo térmica e de

difusdo massica,

A
pcpDy

Le, = —2— (144)

e supondo que os coeficientes de difusdo de todas as espécies sejam iguais, obtém-se que:

0 0 _omon (1Y,
5 (0h) + 5 (pwh) = 5 +u(==1)hy ol (145)

j Ok ax]-

Conforme salientado por Poinsot e Veynante (2000) ¢ comum utilizar a hipdtese de nimero

de Lewis unitario, o que simplifica a equacao de energia para

2 iy 2 Gy = 2 [2.2] w0

j aX] akaxj

Desta forma, a equacdo de conservacdo da entalpia absoluta apresenta apenas os termos

relacionados aos transportes difusivos, advectivos e variag¢ao local.
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APENDICE B — Decomposi¢des de Reynolds e de Favre e equagdes de transporte médias

A decomposi¢do de Reynolds propde a decomposicao de uma variavel ® do escoamento em
duas parcelas: o valor médio da varidvel e a flutuacéo turbulenta, como pode ser observado na

equacao (147)

p=¢+¢ (147)

na qual @ é o valor instantaneo da variavel, @ ¢ seu valor médio e @’ ¢ a flutuaco turbulenta
da variavel.
O valor médio temporal pode ser utilizado como estimador da média estatistica da variavel @

e é dado por

$=="¢adt, (148)

na qual At é um determinado intervalo de tempo.
A decomposicdo de Reynolds e a subsequente aplicagdo do operador de média definem as

seguintes propriedades

f+g=r+4. (149)
af = af, (150)
f'=o, (151)
f=F (152)
f'g=0, (153)

onde f e g sdo propriedades quaisquer do escoamento e a € um valor constante qualquer.
A decomposicdo de Reynolds ¢ amplamente empregada para escoamentos em que a massa
especifica é constante e, portanto, a decomposic¢ado de Reynolds ndo se aplica a essa variavel.

Todavia, a modelagem de escoamentos reativos turbulentos necessita de uma modelagem que
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considere a variacdo da massa especifica. A aplicacdo da decomposicdo de Reynolds em
escoamentos com massa especifica variavel implicaria na introducdo de novos termos
desconhecidos, conforme exemplificado em Versteeg e Malalasekera (2007) e Jones e
Whitelaw (1982). Como solucdo a esse problema, é proposta outra decomposicdo
fundamentada na ponderacdo das variaveis do escoamento pelo valor médio da massa

especifica. Essa decomposicdo é denominada decomposicao de Favre e é definida como

$=¢+¢", (154)

na qual @ é o valor instantaneo da variavel, @ é o seu valor médio, segundo a decomposic&o
de Favre, e ¢" é a flutuacdo turbulenta de Favre.
A grande diferenca entre as decomposicdes € a definicdo do valor médio. A decomposicao de

Favre define que o valor médio ponderado pela massa especifica média é dado por

5=2 (155)
As propriedades da média temporal da decomposi¢do de Favre sdo

"0, (156)

of = pf, (157)

pf" = 0. (158)

Em escoamentos reativos é necessario descrever as flutuacdes da densidade como decorréncia
do processo de reacdo. Logo, para esse tipo de escoamento, é necessaria a aplicacdo da
decomposicdo de Favre e subsequente aplicacdo da média temporal para obtencdo das
equacdes de transporte das propriedades médias da fase dispersante.

As equacdes (159) a (162) sdo as equacOes de conservacdo da massa, da quantidade de
movimento, das espécies quimicas e da energia, posteriormente apos a aplicacdo da

decomposicéo de Favre e do operador de média
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Pt (PT) = 0, (159)

5 (P) + 5. () = o (28, =5 8yu s — puar')) + pgi (160)
% (h) + 3 (ph) = 5 (g‘; j:}) (161)

% (%) + 5= (%) = o= (PDu 32 + B (162)

Nota-se 0 aparecimento do tensor de segunda ordem —ﬁuTz?, na equacao da quantidade de
movimento, denominado tensor das tensdes turbulentas ou tensor das tensdes de Reynolds. O
objetivo dos modelos com base na média é a modelagem desse termo, o qual € desconhecido
por se tratar da média da multiplicacdo de duas flutuages. No modelo k-¢ padréo, utiliza-se a
hiptese de Boussinesq, que define uma analogia entre o tensor das tensdes viscosas € 0

tensor das tensdes turbulentas. Assim, o tensor das tensées turbulentas é dado por
P - — 2 _
T, = —pu Uy = 2UeS), — gpksiji (163)

na qual u, é a viscosidade turbulenta (eddy viscosity), k é a energia cinética turbulenta e §T] é

o tensor médio das deformacdes

;=1 (@ + ai) (164)

axi ax]'

A hipotese de Boussinesq introduz uma nova varidvel, a viscosidade turbulenta (eddy

viscosity), a qual é dada por (Pope, 2000 e Versteeg e Malalasekera, 2007)
—~ k?
He = PG, <, (165)

onde a constante C, do modelo € igual a 0,09 e ¢ é a taxa de dissipacéo da energia cinética

turbulenta.
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APENDICE C - Equagcdes de chamas de jatos opostos

A configuracdo de chama de jatos opostos € amplamente utilizada, tanto em experimentos
quanto em simulagGes numeéricas, visando a descri¢cdo de chamas de difusdo, pois tem uma
caracteristica muito importante. Adotadas certas hipéteses, a estrutura da chama se torna

unidimensional (Peters, 2000). A Figura 63 apresenta um exemplo de configuracdo

experimental de chamas opostas.

Figura 63 — Esquema da configuracdo experimental de Chamas Opostas (adaptado de Peters,
2000)

Oxidante

Injetor

/

3\

? / Plano de

Estagnacao

Injetor

\ Combustivel

A Figura 63 pode representar uma configuracdo axissimétrica de jatos ou uma configuracédo
plana de jatos. Independente de qual configuracdo seja empregada, o equacionamento de
ambas leva a uma estrutura de chama unidimensional. Neste trabalho serd descrita a
modelagem da configuracdo axissimétrica.

Primeiro, escrevem-se as equacdes da continuidade e de Navier-Stokes em coordenadas

cilindricas para regime permanente

aa_x (rpu) + aa_r (rpv) =0, (166)
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dow | 0w _ _dp 0 () (10w 2aGm\) 10 (, (0 ou
har tv ar ax+ax<'u(36x 3r or )>+r6r<'ur(ax+6r))' (167)

26w | e _ _9p | 8 () (v 20u_ 206w\ 0 ( (v ou\)  zuov
u ox tv or 6r+6r(ﬂ(26r 30x 3r Or ))+6x('u(6x+6r))+ r (6r U/T‘),(l68)

onde u é a componente da velocidade na direcéo axial, X € a coordenada na direcdo axial, v é a
componente da velocidade na dire¢do radial e r € a coordenada na direcéo radial.

Nota-se que os termos relativos a direcdo tangencial foram negligenciados. A simetria do
problema permite que tal hipdtese seja feita.

Dixon-Lewis (1990) utiliza a hipGtese de que o escoamento pode ser descrito como um

escoamento potencial e define a funcdo de corrente ¥ do escoamento

Y(x, 1) =r?U(x), (169)

onde U(x) é uma funcgdo da coordenada x. Peters (2000) afirma que as distancias da frente de
chama e do plano de estagnacdo em relacdo as secOes de descarga de oxidante e de
combustivel devem ser grandes o suficiente de forma que as origens dos escoamentos
potenciais sejam em y = +o0 e y = —oo, repsectivamente.

Utilizando a funcéo de corrente definida, obtém-se

Y _ _
5 = rpu = 2rU (170)

_% —
o, = TPV = —Tri—. (171)

A partir da definicdo da funcdo de corrente, observa-se que a equacdo da continuidade é
satisfeita.

Dixon-Lewis (1990) considera que a temperatura (T), as fragdes massicas das espécies (Y) e
densidade s&o funcgdes apenas da coordenada axial x, implicando que os fluxos radiais sdo
nulos e que os coeficientes de transporte difusivos sdo fungdes apenas de x. A partir dessas
hipdteses, conclui-se que a componente axial velocidade (u) é funcéo apenas da posi¢éo axial

e que a componente tangencial (v) aumenta linearmente com a coordenada radial r.



169

Além dessas, sdo feitas as hipdteses de:
e Baixo numero de Mach (fluido incompressivel);
e Forcas de campo sdo negligenciadas;

Aplicando as hipdteses e a funcéo de corrente nas equacdes (167) e (168), obtém-se

2wt -ui ()it (WCa®) 1Y) an)

men(H) @ s (08) o

Os termos do lado esquerdo das equacdes (172) e (173) sdo fungbes da coordenada axial X e,

portanto, conclui-se que

2%p

dx0r = (174)
e
d (10p) _
a(;5) — 0. (175)

~ . 10p .
Da equacao aclima, escreve-se que o ¢ um valor constante e autovalor do escoamento. Este

autovalor sera representado pela variavel J.

A partir da equacdo (171) pode ser definida a funcéo F(x):

1dU _ v
F(x) = _;E = ; (176)

Esta funcdo pode ser substituida nas equagdes (167) e (168). Assim, obtem-se

dUu
= +2pF =0 (177)
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20() = £(n (4)) -1 - b ™

Dixon-Lewis (1990) observa que tomadas hipoOteses analogas para as espécies quimicas,

obtém-se
205 = = (L) + i, (179)

onde jk é o fluxo difusivo e R € a taxa de formacdo da espécie k. A partir das equacBes para

da cada uma das espécies, pode ser escrita a equacao para a fracdo de mistura,
dz 0z
20 % =2 (pD —). (180)

As equac0es (177), (178), (179) e (180) podem ser reescritas como

20 1 2pF =0, (181)
puZ—i=—pF2 +]+:—x(uz—i), (182)
2= 2(o0). a8
pu% = :—x(pDi %) + w;. (184)

Peters (2000) utiliza a hipdtese de que o gradiente da pressdo pode ser escrito em funcdo da
taxa de deformacdo (a) do fluido, o que satisfaz a necessidade de ser um autovalor do

escoamento.

] = ped? (185)



171

Definidas as equacdes a serem resolvidas e o autovalor do gradiente de pressao, sdo definidas
as condicdes de contorno.

Conforme salientado por Peters (2000), a formulacdo de dois escoamentos potenciais opostos
sO pode ser utilizada se as duas correntes estdo distante o suficientes do plano de estagnacéo e
se as velocidades das correntes forem grandes o suficiente. Isso implica em impor condig¢oes
de contorno para em duas singularidades: coordenada axial tendendo ao infinito (escoamento
potencial do oxidante) e ao menos infinito (escoamento potencial do combustivel).

As condigdes de contorno para o escoamento potencial do oxidante sdo dadas por
X > 0 Uy, = —ax, F, =a. (186)

Nota-se que o gradiente da velocidade foi prescrito e é dado por

U
a=— W (187)
A prescricdo do mesmo ponto de estagnacdo para as correntes requer que as condi¢cfes de

contorno para o combustivel sejam

1

X = —00: U_g = — (pp;”)z ax, F_, = a:;”. (188)

Essas condicbes de contorno sdo apenas para a equacdo de quantidade de movimento. As

condigdes de contorno para a equacédo da fracdo de mistura séo

x—=—0o: z=1 (189)
x>0 z=0. (190)

A equacdo da fracdo de mistura pode ser integrada utilizando essas condic¢des de contorno,

através do metodo da separagdo de variaveis. Considerando
(191)

a equacdo da fracdo de mistura pode ser reescrita como
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d(nzr) v

= (192)
Esta pode ser integrada duas vezes o que leva a solucao
z =c¢; I(x) + ¢y, (193)
na qual
I(y) = f —exp {f dx} dx. (194)
Aplicando as condi¢des de contorno, obtém-se
_ I()=1(x) (195)

" I(00)—I(~)

Utilizando a hip6tese de densidade constante, obtém-se uma solucdo aproximada, na qual a

relacdo
F=a (196)

satisfaz a equacéo (182). Esta relagédo simplifica a integral para
I(x )—f exp{ 2af —xdx} ! (197)

na qual

= [ pdx. (198)

Utilizando a aproximagéo de Chapman (Peters, 2000), introduz-se a coordenada adimensional

1

= (2) [ Lax, (199)

Doo 0 poo
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Que, apos ser aplicada na equacédo da fracdo de mistura, resulta em
z= %erfc (%), (200)
na qual erfc(x) é a funcdo complementar de erro de Gauss, definida como
erfc(x)=1—erf(x)=1- \/Z—Efoxe‘tzdt. (201)
Partindo da definigdo da taxa de dissipacéo escalar (equacdo 62), obtém-se
(@) = - exp(=2[erfc™ 22)]P). (202)

As equacOes (200) e (202) séo utilizadas para a formacdo das tabelas flamelet. A taxa de
dissipacdo escalar € descrita em funcdo da taxa de deformacao e, portanto, varia conforme o

aumento da taxa de deformacéo, ou seja, com 0 aumento das velocidades dos jatos.



