Resumo: Produzir e usar a energia de forma eficiente e ambientalmente sustentdvel é
um dos grandes desafios do nosso tempo. Nesse contexto, o entendimento detalhado dos
processos de combustao € fundamental para minimizar o seu impacto sobre o meio ambi-
ente. FEste livro visa contribuir para o estudo dos processos de combustao de dois pontos de
vista diferentes e complementares: modelos computacionais usados na simulacdo desses
processos e técnicas avangadas de diagnostico de combustao. O texto apresenta tanto os
conceitos basicos dos fenomenos fisicos de interesse, quanto os modelos computacionais e
técnicas opticas mais avangados para o estudo de combustao turbulenta. Sao apresentados
exemplos de aplicacao dos modelos computacionais e das técnicas opticas de diagnostico
para chamas turbulentas de metano e etanol. Pesquisadores e alunos de Pds-Graduagao

encontrarao neste texto um guia para suas atividades de pesquisa em combustao



Sumario

Lista de Figuras 7
Lista de Tabelas 14
1 Introducao 22

2 Termodinamica dos Processos de Combustao e Equacoes de Transporte

para Escoamentos Reativos 24
2.1 Termodinamica dos processos de combustao . . . . . . .. ... ... ... 25
2.2 Equilibrio Termodinamico em Sistemas Multicomponentes . . . . . . . .. 29
2.2.1 Relacao entre propriedades Extensivas versus Intensivas . . . . . . 34
2.2.2 Equagaode Euler . . . . . . ... oo 35
2.3 Processos Irreversiveis . . . . . .. .. Lo 36
2.3.1 Relagoes Linearizadas . . . . . . ... .. ... .. ... ... 40
2.3.2 Fluxo de energia e Lei de Fourier . . . . . ... ... ... ..... 42
2.3.3 Difusaode Massa . . . . . . ... Lo 43
2.3.4 Relacoes de Onsager . . . . . . . . . . ... ... ... 49
2.3.5 Difusao de Massa - Calculo dos Coeficientes de Difusao . . . . . . . 50
2.4 Velocidade das espécies e velocidade da mistura . . . . . . ... ... ... 50
2.5 — Equagao de conservagao de um parametro fisico extensivo genérico . . . . 53



2.5.1 — Velocidade baricéntrica da mistura e velocidade de difusao das

ESPECIES . . . . e
2.6 — Equacao da continuidade ou balangco de massa . . . . . . ... ... ...
. . D . 0
2.6.1 — Relacao entre derivada total — e derivada local — . . . . . . ..
Dt ot
2.6.2 Equacao da continuidade na forma de volume especifico . . . . . . .
2.6.3 Hipdtese dos Continua Coexistentes Independentes . . . . . . . ..
2.6.4 Equacao de balanco de uma espécie quimica . . . . . . .. ... ..
2.7 Conservacao da Quantidade de Movimento Linear . . . . . . . . . . .. ..
2.7.1 Equacao da energia cinética especifica . . . . . . .. ... L.
2.7.2 Equacgao da energia potencial especifica da mistura . . . . . . . ..
2.8 Conservacao da Energia . . . . . .. ... L
2.9 Equagoes Fenomeldgicas . . . . . . .. ..o
2.9.1 Aplicacao das Equagoes Fenomelogicas a Equacao da Energia
2.9.2 Aproximacao das equacoes para escoamentos de baixo MACH

2.10 Formalismo de Shvab-Zel’dovich para Processos de Combustao . . . . . . .

Modelos de Combustao Laminar
3.1 Modelo de Folha de Chama (Flame sheet) . . . .. ... ... ... ....
3.2 Modelo de Equilibrio Quimico . . . . . . . . .. ..o

3.3 Modelo de Elemento de Chama (Flamelet) . . . . . .. .. ... ... ...

Modelos para escoamentos turbulentos
4.1 Uma breve abordagem sobre turbuléncia . . . . . ... .. ... ... ...
4.2 Modelos de turbuléncia - LES . . . . . ... o000
4.2.1 Equacionamento . . . . . . . . ... ...
4.2.1.1 Filtragem . . . . .. ...

4.2.1.2 Filtragem aplicada as equacoes de Navier - Stokes . . . . .

3



4.2.2 Modelos de sub-malha . . . . .. ... 0000 133
4.2.3 Condigoes de contorno . . . . . . . ... 135
4.2.4  Aspectos numéricos . . . ... 136

4.3 Modelos de turbuléncia RANS . . . . . . . . ... 136
4.3.1 Modelo de turbuléncia-k—¢ . . . . .. ... oo 138
4.3.2 Modelo das Tensoes de Reynolds - RSM . . . . . .. ... ... .. 140

4.4 Aplicagdes . . . . . . .. 141
4.5 Comentarios Finais . . . . . . . .. ... 147
Modelos de Combustao Turbulenta 148
5.1 Modelo JPDF . . . . . ..o 150
5.1.1 RANS equations . . . . . ... ... ... ... 155
5.1.2 LESequations. . . . . . .. ... 155

5.2 Modelos de Combustao Turbulenta - Método de PDF pré-assumida . 157
5.2.1 Tratamento Estatistico de Reagoes Quimicas Turbulentas . . . . . . 157
Transporte de Funcao Densidade de Probabilidade 161
6.1 Introducao . . . . . . . . . . 161
6.2 Transporte de PDF de um escalar reativo . . . . . . . .. .. ... .. ... 164
6.2.1 Transporte deterministico . . . . . . ... ... ... 166
6.2.1.1 Convecgao . . . . . . ... 166

6.2.1.2 Difusao . . . .. .. 167

6.21.3 Reacao . . . . . . . ... 168

6.2.2 Transporte estocastico . . . . . . .. ..o 169
6.2.2.1 Convecgao . . . . . . .. 169

6.2.2.2 Difusao . . . ... 170

6.223 Reacao . . . . .. . . 170



6.3

6.4

6.5

Equacao de transporte da PDF . . . . . .. ..o o000 171

6.3.1 Modelagem dos termos abertos . . . . ... ... oL 172
6.3.2 Modelos para o transporte turbulento . . . . . . .. ... ... ... 174
6.3.3 Equacao diferencial estocéastica equivalente . . . . . . . . .. .. .. 175
Resultados representativos . . . . . . . . . ... L. 177
6.4.1 Transporte de escalar na auséncia de escoamento . . . . . . . . .. 177

6.4.1.1 Comportamento de modelos de mistura . . . . . . .. .. 177

6.4.1.2 Reator parcialmente misturado . . . . . . .. .. ... .. 178
6.4.2 Transporte de escalar em escoamento turbulento . . . . . . . . . .. 179
Desafios atuais e perspectivas . . . . . . . . . ... 182

7 Transferéncia de Calor por Radiagao Térmica nos Processos de Com-

bustao 184

7.1

7.2

7.3

Transferéncia de Calor por Radiacao Térmica nos Processos de Combustao 184
7.1.1 Poder Emissivo e Intensidade de Radiacao . . . . . . . . .. .. .. 185
7.1.2  Equagao da Transferéncia de Calor por Radiagao - (RTE) . . . . . . 187
7.1.3 Atenuacao da Intensidade por Absorgao e Espalhamento (scattering)187
7.1.4 Espalhamento . . . . . . . ... ... 189
7.1.5 Solucao da Equacao da RTE . . . . . . ... ... ... ... .... 189

7.1.6  Divergéncia do Fluxo Radiativo em Meio Participante e Termo de

Fonte na Equacao da Energia . . . . . .. ... ... ... ..... 194
7.1.7  Modelo de Soma Ponderada de Gases Cinzas [WSGG] . . . . . . .. 198
Radiacao e Combustao . . . . . . . . . . . ... .. 207
7.2.1 Interacao Radiacao e Turbuléncia . . . . . . .. .. ... ... ... 208

7.2.2  Aproximagao de Estrutura Turbulenta de Fina Espessura Otica . . 208
Estado da Arte em Calculo de Radiagdo em Chamas Turbulentas . . . . . 210

7.3.1 Estudo de Caso - Calculo chama turbulenta em um diedro . . . . . 211



8 Modelagem de combustao de sprays 216

8.1

8.2

8.3

8.4

Regimes de combustao de sprays e fendmenos associados . . . . . . . . .. 217
8.1.1 Atomizagdo . . . . . . ... 217
8.1.2 Dispersao turbulenta . . . . . .. ... ... ... L. 220
8.1.3 Modulacao da turbuléncia . . . . . ... .. ... ... ... .. .. 220
Evaporagao e micromistura . . . . . . . ... 0L o000 220
Combustao . . . . . . . . 222
8.3.1 Processos de combustao . . . . ... ... 0oL 222
8.3.2 Regimes de combustao de sprays . . . . .. ... .. .. ... ... 223
Modelagem matematica . . . . . . . . ... 223
8.4.1 Modelagem do Deslocamento das Goticulas. . . . .. .. ... ... 225
8.4.2 Modelagem da Evaporacao das Goticulas . . . . . . ... ... ... 226
8.4.3 Acoplamento Interfasico . . . . . .. ... ... ... ... ... .. 232
8.4.4 Dispersao Turbulenta e Modulacao da Turbuléncia . . . . . . . .. 235

9 Aplicagoes do Modelo de Combustao Turbulenta com PDF pré-assumida238

9.1 Chama Turbulenta de Metano - Chama D . . . . . . ... ... ... ... 239
9.1.1 Configuragdo numeérica . . . . . . . . . . ... 239
9.1.2 Resultados e Conclusdes . . . . . .. ... ... ... ... 244
9.2 Aplicacao do Modelo de Combustao Turbulenta em Chama de Spray de
Etanol . . . . . . . 254
9.2.1 Dados Experimentais . . . . . . . .. ..o 254
9.2.2 Malha . . . ... ... 258
9.2.3 Condigoes de Contorno . . . . . . . . .. ... ... 259
9.24 Resultados e Discussoes . . . . . .. . ... L. 264
10 Referéncias Bibliograficas 275



Lista de Figuras

2.1

2.2

2.3

3.1

3.2

3.3

3.4

3.5

3.6

4.1

Sistema aberto simples em interacao com a vizinhanga, que é um reser-

vatério das n espécies quimicas, pressao e temperatura . . . . . . . . . ..

Fluxo unidirecional de calor e massa (superior) e energia e massa (inferior)

através de uma parede condutora e permeavel. Obs. o eixo x aponta para

Massa se deslocando num campo potencial associado a uma forca conser-

vativa - a forca da gravidade . . . . . ... ..o L

Fragao massica das espécies em funcao da fracao de mistura. . . . . . . . .
Temperatura da mistura em funcao da fracao de mistura. . . . . . . . . ..
Massa especifica da mistura em funcao da fracao de mistura. . . . . . . . .

Temperatura da mistura em funcao da fracao de mistura para a reagao

adiabdtica e a nao adiabatica. . . . . . . . . . ...

Evolucao da temperatura com a fracao de mistura usando o modelo de

equilibrio quimico. . . . . . ...

Exemplo de flamelet. . . . . . .. ..o

Espectro de energia turbulenta. No eixo vertical esta apresentado o loga-
ritmo da energia cinética turbulenta em funcao nimero de onda k, o qual

representa o inverso da escala de tamanho dos turbilhoes. . . . . . . . . ..



4.2

4.3

4.4

4.5

4.6

4.7

4.8

Espectro de energia turbulenta. No eixo vertical esta apresentado o loga-
ritmo da energia cinética turbulenta em funcao nimero de onda k, o qual

representa o inverso da escala de tamanho dos turbilhoes. . . . . . . . . .. 129

Velocidade ao longo do eixo x. A linha sélida apresenta o valor médio da
velocidade e a linha irregular, apresenta as flutuagoes em torno da média.
Na anélise LES, o sinal da velocidade ¢ filtrado de acordo com o tamanho

L da malha computacional. . . . . . ... ... ... L. 130

Comparacao da modelagem LES e RANS para um caso de dispersao de
gas numa planta de processamento quimico.(a) Caso modelado como LES
para o vento vindo da esquerda para direita. (b) Caso similiar modelado
via RANS. (¢) Caso modelado com LES para vento perpendicular a figura.
(d) Caso similar modelado via RANS -(Cortesia L4risj - UNICAMP) . . . 142

Comparacao da modelagem LES e RANS para um caso de dispersao de gas
numa planta de processamento quimico. Vista superior(a) Caso modelado
como LES para o vento vindo de cima para baixo. (b) Caso similiar mo-
delado via RANS. (c¢) Caso modelado com LES para vento de baixo para
cima. (d) Caso similar modelado via RANS -(Cortesia Ljrlsj - UNICAMP)143

Esquema do aparato experimental sugerido por Kim & Ryou para um
incéndio em pog em escala laboratorial. (Kim, S.&H. Ryou (2003). An
experimental and numerical study on fire suppression using a water mist

in an enclosure. Building and Environment. 38, pp.1309-1316.) . . . . . . 144

Simulag@o de fogo em uma poga de etanol em dois instantes de tempo. (a)
Presenca de uma chama mais espessa com diferentes escalas de tamanho
dos turbilhoes. (b) Chama menos espessa com modesta distribui¢ao de

turbilhées(Cortesia Ljrisj - UNICAMP) . . . . . . . . . . ... ... ... 145

Simulacao de uma chama difusiva em uma uma poca de metano. A tem-
peratura apresentada no eixo Y representa o valor medio de 4 pontos de
monitoramento localizados 2 metros acima da poga e igualmente separa-

dos. O eixo = apresenta o tempo de evolucao da queima da poga. (Cortesia

Liris) - UNICAMP) . . . . . 146



4.9

5.1

5.2

6.1

6.2

6.3

6.4

6.5

6.6

Simulagao de uma liberagao de metano na regiao a jusante do furo em que

o nimero de Mach é inferior a 0,3. (Cortesia L4rlsj - UNICAMP)

Perfis com os mesmo resultados de um reator de fluxo pistonado usando
o tempo (esquerda) e a varidvel de progresso da reacao (direita) como

variavel independente. Temperatura, linha sélida; fracao maéssica de O,

linha tracejada; fracao massica de C'Hy; linha traco e ponto . . . . . . . . .

Exemplo da distribuicao de taxa de reagao de ¢ (w..) com a fracao de mistura

f e a variavel de progresso da reagao ¢ como variaveis independentes.

Evolucao no tempo do transporte de PDF devido ao processo de convecgao.

Espagos fisico (topo), de composi¢ao, caso deterministico (centro), de com-

posicdo, caso estocdstico (baixo). . . . ...

Evolucao no tempo do transporte de PDF devido ao processo de difusao.

Espagos fisico (topo), de composicao, caso deterministico (centro), de com-

posicao, caso estocdstico (baixo). . . . ...

Evolucao no tempo do transporte de PDF devido ao processo de reacao.

Espagos fisico (topo), de composigao, casos deterministico e estocdstico

(baixo). . . . .

Evolugao no plano (z,y) da posicao seis de particulas estocasticas, cada

qual ilustrada por uma cor diferente. . . . . . . . . ... ... ..

Comparacao das PDFs de composigao obtidas com diferentes modelos de

mistura (IEM, CD, MCD) em uma situagao sem reacao quimica: Qrt = 0,5

(esquerda) e 2 (direita). . . . . . . . ... oo

Comparagao das PDFs de composicao obtidas com diferentes modelos de

mistura em um reator parcialmente misturado (PaSR): IEM (esquerda),

LM (direita). . . . . . . .

. 146

. 152



6.7

6.8

7.1

7.2

7.3

7.4

7.5

7.6

7.7

8.1

Distribuicao de temperatura (K) e de fragdo de massa de CO5 e de O
(campos) em uma camada de cisalhamento reativa em dois instantes de
tempo t = 1 e 2. As iso-superficies representam um valor constante do

parametro ¢ = 100. Na base da figura sao projetados os contornos do

parametro Q. . . . .. L.

PDF de temperatura (K) (topo) distribuigdo de temperatura (K) e de
fracao de massa do atomo de oxigénio como funcao da fracao de mistura

(baixo) em trés alturas da camada de cisalhamento, 0,3 (esquerda), 0,4

(centro) e 0,5 (direita), t =2. . . . . . .. ..o

Intensidade de radiacao e definicoes geométricas. Extraida de Modest

(2003) . ..

Discretizacao espacial e direcional para o FVDOM. (a) volumes finitos; (b)

discretizagao das diregoes em angulos solidos. Extraida de Modest (2003)

Iso-surfaces instantaneas de temperatura resolvidas (900 K) sem (em cima)

/ com (a baixo) radia¢do térmica colorido de acordo com a velocidade

transversal vem ¢t = 0.28s. . . . . ..

Campo instantaneo de poténcia radioativa (em W.m—3) em t=0.28s. Va-

lores positivos indicam poténcia radioativa perdida pelos gases, e valores

negativos absorvidos. . . . . . . ... L

Perfil da temperatura média resolvida sem (NR) e com (R100) radiacao

térmica ao longo do eixo do queimador em y=0e 2=0. . . . .. ... ...

Cortes em 2=0 da fragdo média de C'O; resolvida sem (NR, em cima) e

com (R100, em baixo) radiacdo térmica. . . . . ... ... ... ... ...

Perfil do RMS filtrado da temperatura sem (NR) e com (R100) radiacao

térmica ao longo do eixo do queimador (y=0e 2=0). . . . ... ... ...

Esquema representando vérios regimes de escoamento e processos de ato-

MiZAGAO €M SPIaAYS. . « « « v v v v e e e e e e e e e e e

10

. 191

218



8.2

8.3

8.4

9.1

9.2

9.3

9.4

9.5

9.6

9.7

9.8

9.9

9.10

9.11

Esquema dos varios tipos de atomizacao secundaria (adaptado de Jenny,

Roekaerts e Beishuizen (2012)). . . . . .. ... ... L. 219

Esquema dos varios cenarios da evaporacao de sprays. Cenario 1: goticulas
isoladas. Cenario 2: aglomerados de goticulas em regioes de alta concen-
tragao de vapor. Cenério 3: transporte de goticulas de regioes de alta con-
centracao de vapor para regioes de baixa concentragao e vice-versa (adap-

tado de Jenny, Roekaerts e Beishuizen (2012)). . . . . . . . ... ... ... 221

Classificacao dos tipos de suspensao. Adaptado de Chrigui (2005). . . . . . 225

Detalhes da malha utilizada para as simulacoes do tipo RANS da chama

Sandia/TUD D. . . . . . o000 oo 240

Detalhes da malha utilizada para as simulacoes do tipo LES da chama

Sandia/TUD D. . . . . . .00 o 241

Perfil de velocidade média axial e de flutuacao turbulenta axial de veloci-

dade da chama Sandia/TUD D. Adaptado de Schneider, Dreizler e Janicka

Comparagao entre os resultados das simulagoes corrigidas e os dados expe-

rimentais da componente axial da velocidade. . . . . . . . ... ... ... 245

Comparagao entre os resultados das simulagoes corrigidas e os dados expe-

rimentais da fracao de mistura. . . . . . ... ... 246
Perfis radiais de fracao de mistura média das simulagoes corrigidas. . . . . 246
Perfis radiais de temperatura média das simulagoes corrigidas. . . . . . . . 247

Campos de temperatura, fracdo de mistura e componente axial de veloci-

dade da ”Simulagao IT”. . . . . . . ... ... 250
Perfis de temperatura média ao longo da linha de centro da chama. . . . . 251

Comparagao entre os resultados da simulagao LES com os dados experi-

mentais da fragao de mistura. . . . . .. ..o 252

Comparacao entre os resultados da simulagao LES com os dados experi-

mentais da temperatura. . . . . . .. ... 252

11



9.12

9.13

9.14

9.15

9.16

9.17

9.18

9.19

9.20

9.21

9.22

9.23

9.24

9.25

Campos de velocidade axial, fracao de mistura e temperatura de uma rea-

lizagao da simulagao LES. . . . . . . . ..o oo 253
Esquema do combustor usado por Masri e Gounder (2009). . . . . . . . .. 256

Distribuigoes de velocidade média axial (esquerda) e flutuagoes turbulentas
de velocidade axial (direita) na direcao radial do spray. Extraido de Masri

e Gounder (2009). . . . . .. 257

Distribuicao de tamanho de goticulas no plano axial /D 0,3. Extraido de

Masri e Gounder (2009). . . . . . ... 258

Distribuicao de tamanho de goticulas no plano axial /D 10. Extraido de

Masri e Gounder (2009). . . . . . . ... L 258

Distribuicao de tamanho de goticulas no plano axial /D 20. Extraido de

Masri e Gounder (2009). . . . . . . ... 258

Distribuicao de tamanho de goticulas no plano axial /D 30. Extraido de

Masri e Gounder (2009). . . . . . ... 258
Malha utilizada para a simulagao de sprays. . . . . . ... ... ... ... 259

Distribuicao de velocidade média axial e de flutuacao turbulenta axial de
velocidade da chama turbulenta de spray de etanol. Adaptado de Masri e

Gounder (2009). . . . ... 260
Distribuigao de niimero de goticulas entre as curvas de inje¢ao. . . . . . . . 261

Relagao entre os valores de diametros de goticulas e as suas fracoes massicas

para cada um dos nove raios de injecao. . . . . . . ... ... 262

Distribuicoes de tamanho de goticulas injetadas no dominio de calculo em

cada um dos nove raios de injecao. . . . . . . ... 263

Comparagao dos resultados do componente axial da velocidade média das

goticulas obtidos na “Simulacao I” com dados experimentais. . . . . . . . . 265

Distribuicao das quantidades médias: componente axial de velocidade,
fracao de mistura e temperatura, no plano central longitudinal do dominio

de cdlculo. . . . . . . 268



9.26 Distribuicao radial do excesso de temperatura média da fase gasosa. . . . . 269

9.27 Pontos que indicam distancias de coleta de resultados sobre o campo do

termo fonte de massa. . . . . . ... 270

9.28 Comparagao entre as distribuicoes de tamanho de goticulas dos resultados

calculados na ”Simulacao I”com os dados experimentais. . . . . .. . . .. 271

13



Lista de Tabelas

5.1 Condigoes de contorno. . . . . . . . . ...

7.1 Estudos envolvendo combustao turbulenta e radiagao térmica . . . . . . . .

14



Nomenclatura

Caracteres gregos maitsculos

I’ (¢) - fungao gama para v
I'y, - difusividade de ¢
AV - volume do volume de controle

®;; - funcao de fase do espalhamento de radiacao no volume de controle

Q2; - angulo sélido discreto

Caracteres gregos minusculos

a - coeficiente da funcao S-PDF / nimero total de goticulas em um volume de

controle; absortividade total da parede
[ — coeficiente da funcao -PDF
B, - coeficiente espectral de extincao
y — coeficiente de sub-relaxacao
d (z) - fungao delta de Dirac
0;; — operador delta de Kronecker
e - dissipacao da energia cinética turbulenta; emissividade total
k - coeficiente de absor¢ao do meio

Cui — variavel aleatoria que segue uma distribuicao Gaussiana, ¢ = 1, 2e3
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9 - variavel genérica

A — condutividade térmica

1 — viscosidade molecular ou dinamica

i - viscosidade turbulenta

p - massa especifica; refletividade total da parede

Oespalha,y OU O, - coeficiente espectral de espalhamento

0. - numero de Prandtl para a dissipacao da energia cinética turbulenta
op - numero de Prandtl para a entalpia

0 - nimero de Prandtl para a energia cinética turbulenta

os — tensao superficial do liquido

o; — numero de Prandtl turbulento

7;; — tensor das tensoes em coordenadas cartesianas

7, — escala de tempo de relaxacao das particulas

Ty - €spessura Otica da estrutura turbulenta

¢ — relagao entre as fracoes massicas de combustivel e de oxidante
1) — variavel genérica

Yr — variavel genérica calculada no n6 da célula I'

Y (r) — fungao limitante para a variavel r

Wy, — taxa de producdo/consumo da espécie quimica k, k = 1,..., K

Caracteres latinos maitusculos

A, — érea superficial da goticula
A - area superficial do volume de controle
B — niimero de Spalding

C1. — parametro de ajuste do modelo k — ¢ Padrao
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Cs. — parametro de ajuste do modelo k — ¢ Padrao

(5. — constante de ajuste do termo fonte de dissipacao de energia cinética turbu-

lenta

C), — parametro de ajuste do modelo k& — ¢ Padrao

Cp — coeficiente de arrasto

Cd — parametro de ajuste da equacao de transporte da variancia da fragao de
mistura

CFL — nimero de Courant-Friedrichs-Lewy

C, — parametro de ajuste da equagao de transporte da variancia da fracao de
mistura

(00 — concentragao de vapor do liquido na fase gasosa

(s — concentragao do vapor do liquido na superficie da goticula proveniente do

acoplamento interfasico
C} - concentracao molar da espécie k
D — coeficiente de difusdo méssica / diametro do bocal de inje¢ao de combustivel
D., — coeficiente difusivo da face v de uma célula
Dy, ou D, - difusividade massica binaria da espécie k na espécie [
E - Poder Emissivo
E, = oT* - poder emissivo de corpo negro
F — fator utilizado na linearizacao de termos fontes
G, - energia radiante espectral incidente
GG - energia radiante total incidente
I, - Intensidade espectral de radiacao
I, - intensidade espectral de um corpo negro
I, - intensidade de radiagao de corpo negro

I,, ou I - intensidade de radiacao no nimero de onda 7
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J, - Radiosidade na parede

J. - vetor fluxo massico relativo a velocidade da mistura
Jiel _ vetor fluxo molar relativo & velocidade da mistura
L, — tamanho caracteristico de um turbilhao

Le — nimero de Lewis

Le;, — nimero de Lewis para a espécie quimica k, k =1, ..., K

Ma — ntimero de Mach

N, — fluxo molar de combustivel

Nu — nimero de Nusselt

P (v) — fungao densidade de probabilidade de v

Pr — pressao calculada no né da célula I'

Pr — nimero de Prandtl

Re — nimero de Reynolds

Re. — nimero de Reynolds de escorregamento

R, — constante universal dos gases perfeitos

Sy — termo fonte da varidvel

Sy, — parte implicita do termo fonte linearizado de
Sy - parte explicita do termo fonte linearizado de 1)
S, - parte explicita do termo fonte de ¢

SDC — corregao deferida dos métodos TVD

Sy — parte implicita do termo fonte de

Si; — tensor deformacao em coordenadas cartesianas

Sc — numero de Schmidt

Scp — numero de Schmidt para a espécie quimica k, k =1, ...

Sh — numero de Sherwood
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St — numero de Stokes
S — termo fonte de massa proveniente do acoplamento interfasico

S. — termo fonte de dissipacdo de energia cinética turbulenta proveniente do

acoplamento interfasico
St — termo fonte de fracao de mistura proveniente do acoplamento interfasico

Sym2 — termo fonte de variancia de fracao de mistura proveniente do acoplamento

interfasico
Sy, — termo fonte de entalpia proveniente do acoplamento interfasico

Si — termo fonte de energia cinética turbulenta proveniente do acoplamento in-

terfasico

Sy — termo fonte da componente 7 da quantidade de movimento linear proveniente

do acoplamento interfasico, 1 =1,2,3
§-qq - termo de fonte devido a radiagao térmica
T — temperatura da mistura
Ty — temperatura de referéncia empirica
Ty, — temperatura de ebulicao
T,er — temperatura de referéncia de célculo
T; — escala de tempo integral da turbuléncia
Uy — componente axial da velocidade média na saida do bocal
Vel,,y — velocidade obtida com malha grosseira
Vel,,, — velocidade obtida com malha refinada
V. A velocidade de difusao da espécie k
X; — fracao molar de vapor na fase gasosa
Xi) - fracao molar da espécie quimica k, k =1,..., K
W), — massa molar da espécie quimica k, k =1,..., K
We — niimero de Weber

Y, — fracao massica da espécie quimica k, k =1, ..., K
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Caracteres latinos minusculos

ar - pesos de ponderacao no modelo WSGG

¢, — calor especifico sensivel para a mistura

¢y — calor especifico sensivel para a espécie quimica k, k =1,..., K
d, — diametro de uma particula

dA; - area infinitesimal da superficie de radiagao ;

f — fracao de mistura

fmg — fracao de mistura obtida em malha grosseira

fmr — fracao de mistura obtida em malha refinada

fst — fracao de mistura estequiométrica

7/ g; — vetor aceleracao da gravidade / componente cartesiana na diregao i,

i=1,2e3

h — entalpia especifica da mistura / coeficiente de transferéncia de calor por

CONVeccao
hyq — calor especifico latente do liquido
hy — entalpia de formacao do liquido
hy — entalpia especifica para a espécie quimica k, k=1,..., K
hj — entalpia de formacao para a espécie quimica k, k =1,..., K
k — energia cinética turbulenta
ko — coeficiente de transferéncia de massa
ks — condutividade térmica da fase gasosa
l; - escala de comprimento caracteristico das estruturas turbulentas
ny — numero de moles da espécie quimica k, k=1, ..., K
m - massa

mp — massa da goticula
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my, vetor fluxo massico da espécie k

ny vetor fluxo molar da espécie k

P — pressao

Psat (T') — pressao de saturagao em fungao da temperatura
q () — média de

q - vetor fluxo de calor

Qreq - vetor fluxo de calor por radiagao térmica

n - vetor normal do elemento infinitesimal de area dA

r — variavel aleatoria de distribuicao uniforme

s — razdo massica, estequiométrica, de oxidante/combustivel; diregdo de pro-

pagacao da intensidade de radiagao
t — tempo
teross — intervalo de tempo de travessia por um turbilhao
t. — intervalo de tempo de vida de um turbilhao
U /u; — vetor velocidade / componente cartesiana na dire¢ao i, i = 1, 2e3
u, — componente da velocidade perpendicular a face v de uma célula
vy, velocidade da espécie k em relagao a um sistema de coordenadas estacionario
v velocidade da mistura, ponderada pela massa especifica de cada espécie
v velocidade da mistura ponderada pela concentracao molar de cada espécie
7 — vetor deslocamento

x; — comprimento em coordenadas cartesianas

Caracteres de outra origem

oo — infinito
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Capitulo 1

Introducao

Diversas atividades da sociedade moderna demandam cada vez mais energia,
como o uso intensivo de equipamentos elétricos e eletronicos, processos térmicos industriais
e o fluxo crescente de transporte de pessoas e mercadorias. Produzir e usar a energia de

forma eficiente e ambientalmente sustentavel é um dos grandes desafios do nosso tempo.

Dentre as principais tecnologias de geracao e conversao de energia, como a fissao
nuclear, os painéis fotovoltaicos e as turbinas hidraulicas e edlicas, a forma predominante
¢ por meio de processos de combustao. Segundo o Balanco Energético Nacional de 2014
(Empresa de Pesquisa Energética, 2014), 82% da energia consumida no Brasil provém da

combustao de combustiveis fésseis ou renovavelis.

O constante avanco tecnolégico dos processos de combustao visa diminuir o seu
impacto sobre o meio ambiente, seja aumentando o rendimento dos processos e consequen-
temente diminuindo a quantidade de combustivel consumida, seja diminuindo as emissoes
de poluentes e de gases promotores do efeito estufa. Entender o processo de combustao

detalhadamente ¢ imprescindivel para se chegar a esses objetivos.

Este livro, fruto do trabalho de varios pesquisadores brasileiros da area de com-
bustao, visa contribuir para o estudo dos processos de combustao em duas areas diferentes
e complementares. A primeira parte do livro é dedicada ao estudo de modelos computa-
cionais para simulacao de processos de combustao; a segunda parte é dedicada as técnicas

avancadas de diagnostico de combustao.
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Este texto esta organizado na seguinte forma: O equacionamento fisico e mode-
los computacionais dos processos de combustao estao nos Capitulos 2 a 9; a discussao
e aplicagao das técnicas Opticas para diagndstico de combustao estao nos Capitulos 10
a 18. No Capitulo 2 as equagoes que descrevem os escoamentos reativos sao descritas.
No Capitulo 3 os modelos de combustao laminar sao abordados. Os modelos para es-
coamentos turbulentos sao descritos nos Capitulos 4. O Capitulo 5 aborda os modelos
de combustao turbulenta mais simples e os que usam funcoes densidade de probabilidade
com forma pré-assumida, enquanto o Capitulo 6 aborda os modelos de transporte de
funcao densidade de probabilidade. Os processos de transferéncia de calor por radiacao
térmica sao descritos no Capitulo 7, com o Capitulo 8 abordando a modelagem de sprays
em sistemas com combustao. No capitulo Capitulo 9 sao discutidos exemplos de cha-
mas de metano e etanol calculadas com os modelos apresentados nos capitulos anteriores.
O capitulo 10 apresenta os fundamentos de espectroscopia e intera¢ao luz/matéria, en-
quanto que o capitulo 11 apresenta fundamentos de espectroscopia de emissao e absorcao
aplicaveis no diagndstico da combustao. O capitulo 12 apresenta caracteristicas gerais
sobre a producao de um feixe laser e suas aplicacoes. Nos capitulos 13 e 14 sao apre-
sentados os conceitos de anemometria e interferometria a laser por efeito Doppler. Ja o
capitulo 15 apresenta a técnica de velocimetria por imagens de particulas. As técnicas de
fluorescéncia e luminescéncia induzida por laser sao apresentadas nos capitulos 16 e 17. O
capitulo 18 apresenta fundamentos e aplicacao da analise de incertezas para os métodos

de medigao éptica.
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Capitulo 2

Termodinamica dos Processos de
Combustao e Equacoes de
Transporte para Escoamentos

Reativos

Guenther Carlos Krieger Filho

Um escoamento de uma mistura gasosa composta de varias espécies quimicas que
reagem entre si é denominado sucintamente como um escoamento reativo. Os principais
processos envolvidos em um escoamento reativo sao a dinamica da mistura, as reagoes
quimicas e a transferéncia de calor através dessa mistura de gases. Embora estes pro-
cessos sejam interdependentes, separa-los facilita a sua modelagem fisica. Para a maior
parte dos escoamentos encontrados em aplicagoes praticas de engenharia, a dinamica de
uma mistura é bem representada por um conjunto de equacoes de conservacao: de massa,
de quantidade de movimento linear e das espécies quimicas. A modelagem da trans-
feréncia de calor é feita com a equacao de conservacao da energia em conjunto com as
equacoes anteriores. Para escoamentos em que a transferéncia de calor por radiagao seja
significativa, um modelo para o campo de intensidade de radiagao deve ser adicionado,

como sera discutido no Capitulo 7. As reac¢oes quimicas sao descritas por um conjunto
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de equagdes do mecanismo cinético quimico. Os modelos usados para as reagoes quimicas

serao discutidos no Capitulo 3.

Neste capitulo, serao formulados o modelo termodinamico dos processos de com-
bustao, as propriedades de transporte e as equacoes de conservacao para escoamentos

reativos.

2.1 Termodinamica dos processos de combustao

Qualquer andlise termodinamica requer a definicao clara e precisa de sistema
e vizinhanga. Denominamos sistema a colecao de matéria ou regiao no espago no
qual serao aplicadas as Leis da Termodinamica. Consequentemente,vizinhanca ¢é todo
o restante de matéria ou regiao do espaco fora do sistema. O que separa o sistema da
vizinhanga é a superficie logica denominada fronteira. As Leis da Termodinamica foram
formuladas inicialmente para sistemas, nos quais a massa é constante, chamados sistemas
fechados. Nos sistemas fechados, a analise termodinamica permite que somente energia
cruze a fronteira do sistema, numa interacao tipo Calor ou Trabalho. Entretanto, para
aplicacoes de engenharia, é mais tutil formular as Leis da Termodinamica para regioes do
espaco nas quais é permitido que também massa cruze a fronteira do sistema, ao qual
referimos sistemas abertos ou volume de controle , (V.C.), que sera utilizada neste
texto. Neste livro, todas as reacoes de combustao sao homogéneas e ocorrem somente na
fase gasosa. Estao excluidas, portanto, reacoes heterogéneas que ocorrem na interface de
meios sélidos, liquidos e gasosos. Para a andlise do processo de combustao na fase gasosa,
¢ suficiente modelar o fluido como uma mistura de gases ideais (POINSOT; VEYNANTE,
2001). Em uma mistura de gases, cada espécie (k) é quantificada pela sua fragado méssica

(Y%) na mistura, definida como

em que m é a massa total presente em um dado volume V', m; é a massa da espécie k

neste mesmo volume. A definigao de fracao massica (Equagao 2.1) implica que
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Isto significa que para satisfazer a conservacao da massa,

massicas de todas as espécies quimicas tem que ser unitario.

Definindo-se a massa especifica da espécie k como

mg
Pk:7

e re-escrevendo-se o lado direto da Equagao 2.1, tem-se

e ainda, com a Equacao 2.2,

N
p = Zpka
k=1

(2.2)

o somatoério das fragoes

(2.3)

(2.4)

(2.5)

(2.6)

ou seja, a massa especifica da mistura é a soma das massas especificas das espécies.

A pressao termodinamica p da mistura e a pressao parcial p, das espécies sao

relacionadas por
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R
Pr = PkaT, (2.8)

onde T é a temperatura da mistura, W; é a massa molecular da espécie k e R = 8314

J/mol K é a constante universal dos gases. Combinando-se as Equagdes 2.7 e 2.8, tem-se

R
p= Z pkaT- (2.9)

Substituindo-se a Equacao 2.4 em 2.9, e com a definicao de massa molecular da mistura,

/W = > Y, /Wy, tem-se

R
_ T 2.10

que ¢é a equacao de estado para a mistura de N espécies tratadas como gases ideais.

A relagao entre fragao maéssica (Yj) e fragdo molar (Xj) é dada por

Y/ W,
X, = _ YW j=1,2,..N. (2.11)

Zj’vﬂ (Y;/WJ),

Pode-se também expressar a massa da espécie k na forma de concentracao como

m
C, = Vk (2.12)

A entalpia da mistura gasosa em um sistema reativo, expressa na forma da entalpia

absoluta (h) (TURNS, 2000) é

N
h=>Y Y, (2.13)
k=1

em que hy é a entalpia absoluta da espécie k.
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Em um sistema reativo, é necessario considerar a energia fornecida ou retirada
do sistema quando uma molécula de uma espécie quimica se transforma em outra. Esta
energia é contabilizada na entalpia da formacdo da espécie k (h%,). O sobrescrito °
representa o estado termodinamico padrao de referéncia. Assim, a entalpia absoluta da

espécie k é calculada por

T
hk = h?c,k + / Cp,de, (2.14)

o

onde ¢, € o calor especifico a pressao constante da espécie k. Normalmente os valores
de h$, sao tabelados para o estado termodinamico padrao de referéncia: temperatura
T° = 298,15 K e pressao p° = 101325 Pa. Por convencao assume-se que a entalpia de
formacao dos elementos ou espécies quimicas, que no estado de padrao de referéncia sao

encontrados em sua configuracdo molecular mais abundante, sao nulas. Assim,

?702 = 3)”7N2 = ?‘,H2 =0. (2'15)

: , < o . < !
A entalpia especifica de formagao, em base méssica, e a entalpia de formagao molar (h%™”)

se relacionam por

o,mol

o k
h, = évk . (2.16)

Da mesma forma, o calor especifico a pressao constante e o calor a pressao constante

molar sao relacionados por

N L (2.17)

Assim, a entalpia absoluta da mistura reativa pode ser expressa por

N

N T
h=>Y hYi=>_ ( / cprdT + h‘}k) Y (2.18)
k=1 o

k=1
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ou ainda

T N
h= / pdT + > GV, (2.19)
o k=1

em que o calor especifico a pressao constante da mistura é avaliado por

N
&= Y (2.20)
k=1

As entalpias de formagcao e calor especifico sao disponiveis na literatura (Turns
(2000) e Kuo (1986)) e em bases de dados disponiveis em softwares como CHEMKIN

(KEE; RUPLEY; MILLER, 1989).

A entropia da mistura, para uma temperatura 7T e pressao P, pode ser avaliada

por:

N
Smist (T, P) =Y _ NuSi (T, Py) | (2:21)

k=1
em que Nj é o nimero de moles da espécie k. Considerando-se as espécies quimicas como
mistura de gases ideais, a entropia molar espécie k, em relacao ao estado de referéncia

definido por T° e P°, pode ser avaliada por

T ar P
gk = EZ (TO) + / Ep,k? — RulnFIZ (222)

2.2 Equilibrio Termodinamico em Sistemas Multicom-

ponentes

Considere o volume de controle simples da figura 2.1. A vizinhanca, que

tambem é um volume de controle simples, é identificada com o subindice ”y”.

Para este V.C. sao feitas a seguintes hipdteses:

29



Aggregate system (the yisi rigid, adiabatic, and k)

Atmospheric
temperature and
pressure reservoir M Fo
(To. Po) AARA oW
Mass reservoirs o I léQ

System (U, S, V, M))

Figura 2.1 — Sistema aberto simples em interagao com a vizinhanca, que é um reser-

vatério das n espécies quimicas, pressao e temperatura

e sem influéncias de campo gravitacional, elétrico, magnético e de forcas de inércia;

e macroscopicamente homogéneo e isotropico, ou seja, nao ha necessidade de restrigoes
internas a transferéncia de calor, expansao da fronteira ou impermeavel para que

todo o V.C. seja descrito por um unico valor de suas propriedades
e monofasico

e multicomponente

Integrando-se as equagoes da la e 2a Leis para um volume de controle num intervalo de

tempo dt (77?7 seria melhor colocar a equacao na forma de taxa antes???) tem-se:

i=1
e
0Q “
=dS — — — dm; > 2.24
5Sger S TO Zz:; S50,:AM; =2 0 ( )

Observe que foram desprezadas as contribuigoes das energias potencial e cinética.

Somando-se as duas equacoes tem-se:

dU = T()ds — oW + Z(ho’i - Toso,i)dmi - TO(SSgeT (225)

=1
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lembrando que 6W,., = FydV e que, para o caso limite de processos reversiveis, Sge, = 0
tem-se:
dU = TydS — PodV + Y (ho; — Toso)dm; (2.26)
i=1
Define-se o potencial quimico molar da espécie 4,u;, como:

i = (hi — T5)) (2.27)

entdo a Eq.(2.26) é reescrita como:

dU = TydS — PodV + ) _ 1, :dN; (2.28)

i=1
ou seja, a energia de um sistema simples pode ser alterada por variacoes independentes
da entropia, volume e composicao quimica.

M N

Analogamente, pode-se escrever para a vizinhanca, 7", interagindo com o sistema aberto

simples:

dUy = TdSy — PdVy + > _ 11Ny, (2.29)

i=1
Observe que todos os processos sao reversiveis, Sge, = 0, no sistema aberto simples. Isto
permite caracterizar todo o sistema por um tnico valor das propriedades, por exemplo
a pressao P. Por isso foi possivel expressar o trabalho na fronteira entre o sistema e
vizinhanca em funcao da pressao P do sistema.

Examinaremos agora o sistema agregado, ¥, que é composto pelo sistema aberto simples
e pela vizinhanca. Este sistema agregado ¢ isolado, ou seja, sem transferéncia de calor,
massa ou trabalho Assim, para o sistema agregado, a variacao do nimero de moles total,

do volume total e da energia interna total sao nulas

AV, = dV + dVy = 0 (2.31)
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AUy, = dU + dUy = 0 (2.32)

Isolando-se a variagdo de entropia nas Eqs. (2.28) e (2.29), e com as equagdes

(2.30), (2.31) e (2.32), tem-se a expressao da entropia do sistema agregado:

o o i__ &__ i ,UOZ .
ng—dSerSo—(TO T>dU (TO )dv+2( )dz\a (2.33)

O principio da maxima entropia diz que a variagao da entropia de um sistema isolado e sem
restrigoes internas - quando nao ha barreiras internas a transferencia de calor, a expansao
da fronteira ou a transferéncia de espécies quimicas - é nula, ou seja, dSy, = 0. Este é um

estado de equilibrio termodindmico estavel. Assim, a equagao 2.33 torna-se:

Gpe (Do) e

Isto implica que as propriedades temperatura, pressao e potencial quimico dos

dois sistemas devem satisfazer, em ordem, que:

T =1 (2.35)
P=F (2.36)
pi = pio, (i =1,2,...,n) (2.37)

Com esta condicao de equilibrio termodinamico estavel entre o sistema simples e a vizi-

nhanca, a Eq.(2.28) torna-se:

dU = TdS — PdV + > judN; (2.38)

=1

A forma analitica da Eq. (2.38) sugere que a energia interna seja expressa em funcao das

propriedades entropia, volume e nimero de moles de cada espécia na mistura:

U=U(S,V,N,....N,) (2.39)
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e também que a propriedades temperatura, pressao e potencial quimicao sejam
coeficientes relacionados as derivadas parciais da energia interna em relagao a entropia,

volume e niimero de moles de cada espécie:

T = (8_U) (2.40)
8} V,N1,..,Nn,
p_ ( ou ) (2.41)
ov S,N1,..,Ny
8U)
i = (242)
(aNi V,N1,....;Ni—1,Ni41,.,Nn

A Eq. (2.39) é chamada relagao fundamental para representacao da ener-
gia interna. Vale observar o significado fisico de cada termo da Eq.(2.38): o primeiro
termo do lado direito representa a quantidade de energia transferida por calor reversivel,
0Q,ev, OU seja, com uma diferenca infinitesimal de temperatura entre o sistema e a vizi-
nhanca; o segundo termo indica quantidade de energia transferida por trabalho reversivel,
0W,ev, pela expansao da fronteira entre o sistema e a vizinhanca e o tltimo termo quanti-
fica a energia interna transferida por trabalho reversivel quimico, dWepem irev, devido ao

fluxo de potencial quimico associado ao fluxo de dN; moles da espécie ;

Outra forma analitica da eq 2.38 pode ser:

1 P i
dS = —=d —dV — —dN; 2.4
S = ZdU + dV ; N (2.43)
que sugere:
S=S8(U,V,Ny,....Ny,) (2.44)
e também:
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1 oS
1_ (o8 2.45
T (@U>V,N1,~-,Nn ( )
P _ as (2.46)
T O ) uny.. N
T aNz V,N1,..;Ni—1,Nit1,...Nn

A Eq. (2.44) é chamada relacao fundamental para representacao da en-
tropia. As duas relagoes fundamentais, Eqs. (2.39) e (2.44), serao utilizadas neste texto,

de acordo com a conveniéncia.

2.2.1 Relacao entre propriedades Extensivas versus Intensivas

Considere um sistema fechado simples A composto de A subpartes todas em

equilibrio termodinamico estavel entre si de forma que:

Uy =\U (2.48)
Sa=AS (2.49)
Vi= AV (2.50)
Nai = AN (2.51)
invocando-se 2.39, tem-se:
Ua(Sa,Va, Nai) = AU(S,V, N;) (2.52)
A eq 2.38 para o sistema simples A é:
dUA == TAdSA — PAdVA + Z ,UJAﬂ'dNA’i (253)

i=1
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Com a definigdo da Temperatura, Eq.(2.40),:

OUA) [G(AU)} (6U>
r_ (9Ua _ _ (oY 2.54
A <8SA VaNa; 8()\8) Va,Nai 88 V.N; ( )

Analogamente, para um dos subsistemas vale:

oU
T = =—= 2.
(aS)V,Ni (2.55)

e entdo, igualando-se Eqs. (2.54) e (2.55)

Ta(Sa,Va,Na;) =T(S,V,N;) (2.56)

ou seja, a temperatura do sistema A, composto de A subpartes, todas em equilibrio
termodinamico entre si, ¢ a mesma dos subsistemas. O mesmo pode ser mostrado para
as propriedades pressao e potencial quimico. Propriedades que satisfazem condigoes na

forma da Eq.(2.56) sdo chamadas propriedades intensivas.

2.2.2 Equacao de Euler

Uma relagao importante entre propriedades intensivas e extensiva ¢ obtida derivando-

se 2.52 em ambos os lados em relacao a A tem-se:

6UA> 0S4 (f)UA) V) ( OU 4 ) ONy,
=4 A =2 4 = =U (2.57)
(88,4 Va,Nai 2 OV Sa,Na,i 2 i=1 ONa,i Sa:Va,Naj %) OA

ou

6UA> O(\S) (8UA) oAV ( oU 4 ) I(AN;)
— - ——+ —= =U
(85,4 Va,Na,; 2 8VA Sa,Na, 2 Z1 aNA’i Sa,VaNa j (i) OA

1=
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calculando-se as derivadas parciais em relagao a A e com as equagoes (2.40), (2.41)

e (2.42) tem-se:

TaS — PaV 4> paiNi=U (2.59)

i=1

Como, P,T e u; sao propriedades intensivas, pode-se reescrever:

TS~ PV +> wN;=U (2.60)

i=1

ou na forma da entropia:

——U—f——V+§ ZUN. 2 61

que também é chamada de Equacao de Euler

2.3 Processos Irreversiveis

No que se segue serao discutidos os processos irreversiveis importantes para a
formulagao dos fluxos de massa, momento e energia em processos de combustao.
Considere um sistema agregado composto por dois subsistemas separados por uma partigao
como ilustrado na figura (2.2). A particao é rigida, mas pode conduzir calor e é permeavel

as espécies.

Os dois subsistemas tém volumes fixos e entao a Equagao 2.43 se torna:

= _dU — 20 AN 2.62
dS = —dU ; N (2.62)
e para o sub-sistema denotado por (.)"
is = ~au - Xn: “—;de (2.63)
T/ Z:1 T/ 1 *
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/Adiabatic and constant-volume enclosure

/‘\: . T
T i | dt ,
K * ? *1

%] <———— N'- dt
i=12, ..., n)

\ Conducting and permeable material

dU = JyA dt

dN; = JyA dt
i=12..., n)

Figura 2.2 — Fluxo unidirecional de calor e massa (superior) e energia e massa (inferior)
através de uma parede condutora e permedvel. Obs. o eixo x aponta para a esquerda.

INVERTER??77?

Analizando o sistema agregado isolado - ou seja, sem trabalho, sem transferéncia

de calor e massa - constituido pelos dois subsistemas:

dU +dU =0 (2.64)
dN; 4+ dN, =0 (2.65)

O Principio do aumento da entropia de um sistema isolado diz que:

ASy, =dS +dS >0 (2.66)

A variacao da entropia do sistema agregado isolado é obtida substituindo-se as eqs. 2.62,

2.63, 2.64 e 2.65 na 2.66 :

11 i
ASger:<T—F)dU—Z(%—%)dMZO (2.67)

i=1
ou na forma de taxa e divindo pela area da seccao reta da particao onde ocorrem

os fluxos:
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=1
Ju JN;

3

ASge, (1 1\ dU/dt ([ dN; /dt
(1) S (5 (2.68)
~—— ——

em que Jy ¢ o fluxo liquido de energia através da fronteira e Jy, é o fluxo molar liquido

da espécie 1

A equacao 2.68 mostra que n + 1 fluxos contribuem para a taxa de geracao de
entropia por unidade de area. Observe que os fluxos sao associados as diferencgas entre as
propriedades intensivas T" e N; nos dois lados da particao. Considerando que a diferenca

. A~ . / s .~ . .
ocorre numa distancia Ar = xr — x, que é a particdo que separa os dois subsistemas,

tem-se:

ASge, T71— i/T) — (—p;) T’

.23—.%

tomando-se o limite quando a espessura da particao tende a zero, tem-se:

7 . AS er - a 7
Sger = limag—o ( AAga: > = ax T + Z N; ,u >0 (2.70)
\‘,_./

XU X,

(3

em que 3;;,, é a taxa volumétrica - local - de geragao de entropia, dada em W/Km?

Os gradientes das propriedades intensivas, Xy e Xy, sao as Forgas Conjugadas
associadas aos Fluxos Conjugados, Jy e Jy,, respectivamente.

Em notagao tensorial, a Equacao (2.70) torna-se:

" 1 - — U
Sger:JU‘V(T) +iZIJNi'V( T

Os dois sub-sistemas separados pela particao estao, individualmente, em equilibrio

) (2.71)

termodinamico (usamos a Equagcao (2.43) para eles) e, por isso, nao ha gradientes das pro-

priedades intensivas neles. Assim, a geracao de entropia é localizada na particao.
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A particao, que faz parte do sistema agregado para o qual aplicamos a la e 2a
leis, pode ser vista como um sanduiche de um grande nimero de camadas de espessura
infinitesimal Ax. Em cada camada infinitesimal, vale o conceito de Equilibrio Termo-
dinamico Local, que suporta a caracterizacao do estado termodinamico de um sistema
de espessura infinitesimal Ax, por uma tnica temperatura e um tnico potencial quimico
para cada espécie. As propriedades intensivas de uma camada diferem infinitesimalmente
das propriedades da camada adjacente. Desta forma, a entropia gerada - Eq.(2.71) -
é associada as irreversibilidades associadas as interagoes de massa e energia entre duas

camadas infinitesimais adjacentes.

Pode-se re-escrever a Eq. (2.70) na forma compacta:

seo=3 JX;>0,(i=0,1,..n) (2.72)

Qualquer processo real, espontaneo, de transferéncia de energia ou massa, implica
em pelo menos um par conjugado (J;, X;) no qual ambos os parametros sejam nao nulos.
Se, por outro lado, todas a forgas conjugadas (X;) forem nulas, a taxa local de geracao

de entropia também o sera.

Também os conjugados de fluxo e forca podem ser generalizados, a partir das

equagoes (2.68) e (2.70) na forma:

1 dCLi

e
g (08
i (8@) (2.74)

em que a; sao os argumentos da fun¢do homogénea de S, como na eq (2.44),

S = S(ag,ay, ..., a,) (2.75)
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Conclui-se, entao, que os fluxos conjugados sao proporcionais as derivadas tem-
porais das propriedades extensivas que aparecem na Eq. (2.75), ou na Eq. 2.44, enquanto
que as forgas conjugadas correspondentes sao os gradientes dos coeficientes das proprie-

dades intensivas que aparecem na forma diferencial, eq.(2.45,2.46,2.47).

2.3.1 Relagoes Linearizadas

Evidéncias experimentais em transferéncia de calor e massa indicam que um fluxo
qualquer (J;) é induzido nao somente pela sua forga conjugada (X;), mas também por
forgas conjugadas de outros fluxos, (X;;j # 7). Com isto, postula-se que um fluxo qual-
quer pode depender de todas as forcas conjugadas (X;;7 = 0,1,...,n) e de todas as pro-

priedades intensivas avaliadas em um ponto de interesse. Assim,

Ji = Ji(XO,Xl, ceey Xn,T, M1, ...,un), (l = 0, 1, 77’L) (276)

Uma expressao analitica que relaciona o fluxo J; e todas as outras forgas conjuga-
das pode ser obtida com uma expansao de Taylor para .J; em torno do ponto Xy = X; = ... =

para incrementos infinitesimais das forcas conjugadas:

aJ; a.J, b
Ji= Bxemimmxem + g Ko+ oot g Xu £ O(XD), (1= 0,1,m)  (277)

A relagao funcional do fluxo particular (J;), Eq. (2.77), deve:

e garantir que o fluxo seja nulo quando todas as forgas conjugadas forem nulas. Assim

o primeiro termo da Eq. (2.77) ¢ nulo:

(i) xy=x,=..=x,—0 = 0, (1 =0,1,...,n) (2.78)

e resultar num valor finito para o fluxo J; quando houver pelo menos uma forca

conjugada X; nao nula. Assim Eq. (2.77) é escrita:
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Ji=> LyXp, (i=0,1,..,n) (2.79)
k=0

sendo o tensor dos coeficientes das diferenciais parciais L;;definido por

o

Ly, = 2.80
"X, (2.80)
A expressao da taxa volumétrica de geracao de entropia, eq.(2.72) torna-se entao:
Soper = LinXi Xy >0 (2.81)
i=0 k=0

Tomemos, por exemplo, um sistema composto por so mente dois fluxos, onde os
pares conjugados de fluxos e forcas sao (Jy, Xo) e (J1, X1). As expressoes linearizadas

para os dois fluxos sao:

JO - LOOXO + L01X1 (282)

J1 = Lo Xo + L11 Xy (2.83)

e a expressao da taxa local de geracao de entropia:

S;/er = LooXo® + (Lot + L1o) Xo X1 + L1 X,? > 0 (2.84)

Vale observar que a 2a Lei da Termodinamica esta imposta pelo sinal de 7 > 7 na equagao

(2.84).

A equagao (2.84) pode ser rearranjada nas seguintes formas:

1 (Lol + L10)2 2 LOl + LlO 2
= | Loy — X Ly | X1+ ——X, > 2.
Sger { 00 T o+ Ln | X1+ oLn o) =0 (2.85)
" L()l + L10 2 (LOI + L10)2 2
= Lo | X+ 20 1 =10 5 Ljyh————X">0 2.86
Sger 00 ( 0+ 5 Lon 1) + | L 1Lo0 12 ( )
(4) (B)

Para satisfazer a 2a Lei da Termodinamica, os coeficientes L;, devem ser:
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e Termo (A)

Loy >0 (2.87)

e Termo (B), caso Lgie Lip sejam nulos:

L1 >0 (2.88)

e Termo (B), caso Lgie Lip sejam nao nulos:

1 2
LooL1y > {5 (Lo1 + LIO):| (2.89)

2.3.2 Fluxo de energia e Lei de Fourier

A inequagao (2.87) tem implicagao direta na definicao da condutibilidade térmica
k da Lei de Fourier. Em toda discussao neste item 2.3 nao ha escoamento da mistura e
assim todo o transporte é somente devido aos efeitos moleculares. Assim, para o fluxo de
energia por condugao, Jy - ou Jy aqui neste subitem -, pode-se invocar a Lei de Fourier,

para um meio isotropico :

" aT

A expressao linearizada do fluxo, tinico, de energia é:

0
J() == LOO% (Tﬁl) (291)

Igualando-se a eq.(2.90) a eq. (2.91) conclui-se que

Loo = Tk (2.92)

Assim, o coeficiente Loy nao somente é proporcional a k, mas também tem o

mesmo sinal. Como Ly tem que ser positivo, pela imposicao da 2a Lei da Termodinamica
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na forma da eq (2.87), k também tem que ser positivo.

Discussao analoga pode ser feita para o fluxo de massa de uma espécie ¢, sob a influéncia
unicamente do gradiente da concentracao da mesma espécie, ou seja, quando o fluxo é
expresso pela Lei de Fick. Neste caso, o coeficiente de difusao binario D;; nao pode ser

negativo.

2.3.3 Difusao de Massa

O processo irreversivel de transferéncia de massa para uma mistura bindaria e
isotérmica é descrito convenientemente pela Lei de Fick. Entretanto, para misturas com
mais de duas espécies e nao isotérmicas, o processo de transferéncia de massa requer uma

descricao mais detalhada.

Consideremos inicialmente um processo de transferéncia de massa de uma mis-
tura bindria nao isotérmica, como ilustrado na figura (2.2). Os trés fluxos e trés forgas

conjugadas sao:

_ 9 (1 9 (— 0 (—u2

Ju = Loo% (?) + Lma (T) + LOQ% (T) (2.93)
. 0 1 0 — U1 0 — U2

Iny = Lloa (T) + L11% (T) + LlQ% (T) (2.94)
_ 9 (1 9 (—m 9 [ —pe

In, = Lzog (T) + Lzlﬁ_x <T) + L223_x (T) (2.95)

Se a mistura, como um todo, é estacionaria em relacao ao sistema de coordenadas

de referéncia, a taxa volumétrica liquida de escoamento na particao é nula:

61‘]]\71 +52JN2 == O (296)
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em que U; € o volume molar da espécie i. Os fluxos molares podem ser combinados com

a eq.(2.96) de forma a eliminar-se o termo a% (_T’”) Multiplicando-se as equacgoes dos

fluxos molares pelos respectivos volumes molares:

1 o (- o (-
Ty, = {Lw— (?) Ly (%) + Lizg (%)] ol (2.97)

0
ox
o (1 9 (- 9 (-
Todn, = {LQO£ (f) + Lo (%) + Lo (%)] Ty (2.98)

Somando-se as eqgs. (2.97) e (2.98) e com uso da eq.(2.96), tem-se:

o (1 g (— 0
(v1L10 i@Lzoz% (?) +\(51L11 i@Lzl) py <%) = £51L12 i@%ﬁ/@ (%)
Ay Ao As
(2.99)
ou ainda:
— A 1 A —
O (e _ | A0 (1Y A0 (—m (2.100)
or \ T A3 0z \T Asox \ T
Assim, o dois fluxos, Jy eJy,, podem ser re-escritos em fungao das duas forgas
conjugadas independentes, a% (%) e a% (_T’“)
A1 0 1 AQ 0 —t
=(Lo—Lop— | =— | = Loy — Lpo— | — | — 2.101
Ju (00 02A3)8$(T)+<01 02A3)8x(T) (2.101)
Lt);/ L:)rl/
Al 8 1 Ag 0 — M1
I, = | Lig— Lio— | =— | = Ly —Lyp— | — | — 2.102
N, ( 10 12A3> o7 (T) +( 11 12A3> o7 ( T > ( )
Lyy Ly
ou na forma compacta:
0 1 0 — U1
=Loo— | = Loy— | — 2.1
Ju = Lo o <T> + Lov o < T ) (2.103)
8 1 8 — U1
Iny = Llo’% (T) + L11/% (T) (2.104)

Observe que:
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e os coeficientes Loy, Loy, L1o € L1y sdo diferentes dos escritos nas equagoes (2.93),(2.94)

e (2.95);

e neste processo de transporte de massa, somente dois dos trés fluxos originais e duas

das trés forcas conjugadas originais podem variar de forma independente. O terceiro

XA

s B (_T’“), podem ser prontamente calculados

fluxo, Jy,, € a terceira forca conjugada

com auxilio das equagoes (2.96) e (2.100), respectivamente.

; 9 (L 9 (z#1 i i-
As forgas conjugadas - ( T) e 5 ( s ) podem ser reescritas na forma de gradi
entes da temperatura e da fracao molar. Para isso, consideremos uma mistura de gases

ideais, para a qual o potencial quimico da espécie 1, p; s6 depende da temperatura T,

pressao P e fragdo molar x; na forma [CITAR BEJAN]:

wi(T, P, x;) = p*="(T, P, x;) + RTInx; (2.105)

em que ¥~ significa o valor méximo do potencial quimico, que é quando a espécie é a
7 )

unica componente do sistema. Utilizando-se a energia livre de Gibbs molar da especie 1,

g,(T, P), pode-se escrever o potencial quimico da especie 1 na forma:

w (T, P, x;) = g,(T, P) + RTInx, (2.106)

Assumindo-se, por simplicidade, que a pressao local seja uniforme, pode-se cal-

cular a variacao do potencial quimico com a distancia x:

0 —H1\ gl _ 1 0@1 oT B F@xl
Ox ( T ) B (T2 TOT ) 0x x Ox (2.107)

Substituindo esta equacdo (2.107) nas equagoes (2.103) e (2.104) tem-se as ex-

pressoes dos fluxos em funcao dos gradientes de temperatura e fracao molar:

[ LOO’ gl 1 6?1 1 oT R 0331
Jr= |— — Lo | =2 o — 22 — — Loy — — 2.108
v 2 ( = Tor )| o " a oa (2.108)
~ ~ _ N——
—Dqqr Doy
i Llol gl ]_ 8?1 T 8T ﬁ axl
Ty = | =2 (2 2O O 2.109
i > < = Tor )| o MV e oa (2.109)
~ ~ / N——
=Dy Dy



entao, os fluxos, de energia e massa, para uma mistura binaria, nao isotérmica,

estacionaria podem ser escritos:

8T 8x1
Ju = — Doy — Doyr—— 2.110
U 00 o 01 o ( )
orT 8$1
—Dqy — Dy — 2.111
JNl 10 o 11 o ( )

observe que quatro coeficientes de " Difusividade”, Dy, Do1/,D1o € D11 86 de-

pendem dos coeficientes originais L;; e das propriedades intensivas 1" e 7;.

Pode-se ainda escrever os fluxos e forcas conjugadas em base méssica. O fluxo

massico da espécie i, Jp,; € igual ao fluxo molar ,.Jy,, multiplicado pela massa molar, M;:

Jmy = My, (2.112)

A fracao molar pode ser convertida em concentracao massica por:

M
Cy = — 1 (2.113)
v

onde U é o volume molar da mistura na posi¢ao =, em metro ciibico por mol da mistura. O
fluxo massico é dado em kilogramas do constituinte 1 por segundo e por metro quadrado.
A concentracao massica é dada em kilogramas do constituinte 1 por metro cibico da
mistura. Substituindo-se a eq. (2.112) na eq.(2.111), a eq. (2.113) nos segundos termos

das egs. (2.110) e (2.111) e desprezando-se o termo 8%6, tem-se:

or oC
Ju = | —Doo—5— —Dy——— 2.114
U ( 00 81’) + ( 05 ) ( )
FoE?ier Duf‘rour
or oC
Im1 = | —D1o—=— —Diy—— 2.115
1 ( 10 8x) + ( o ) ( )
Soret Fick

Os termos associados aos coeficientes Dg; e D;g sao chamados de efeito Dufour e

Soret respectivamente.
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Estas expressoes dos fluxos em base massica, egs. (2.114 ) e (2.115), permitem

algumas conclusoes:

e Se os efeitos Dufour e Soret puderem ser negligenciados - justificado para combustao
turbulenta -, os coeficientes Loy, Loz, L1o,L12, Lao € Loy nas equagdes (2.93), (2.94) e
(2.95) sao nulos. Neste caso, analisando-se as equagoes (2.101) e (2.102) verifica-se
que Loy = Lgo; Loy = Ly = 0 e L1 = Lyi;. Finalmente, comparando-se a eq.

(2.108) com a Lei de Fourier 2.90 verifica-se que Loy = kT".

e Se a mistura for isotérmica, o fluxo massico da espécie 1, J,,1, é somente fungao
do gradiente de concentracao, J,,; = —Dll%, que ¢é a Lei de Fick. Veja que as
unidades do coeficiente Dy sdo [m?/s] e que ele tem que ser positivo, uma vez que
o seu homdlogo, Liq, pela imposicao da 2a. Lei, eqs.( 2.88) e (2.89), tem que ser

positivo.

e A 2a Lei da Termodinamica nao impde os sinais para Dy, e Djg - veja a eq.( 2.89)
para os coeficientes homologos Loy e L1g. A discussao dos sinais sera feita a seguir.
Considere dois subsistemas, individualmente em equilibrio, separados por uma particao
diatérmica (conduz calor) e permedvel. Inicialmente nao hé diferenga de concen-

tragao entre os dois lados da partigao na Figura (2.2), mas é imposta, entretanto,
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uma diferenca na temperatura. Lembre-se que a fronteira do sistema é adiabatica,
rigida e impermeavel. Na figura (?7?) sdo representadas as distribuigoes da concen-
tragao da espécie C e da temperatura nos dois lados da particao. Sao mostrados os
estados de equilibrio termodinamico inicial e final para dois cenarios dos coeficientes
associados aos efeitos de Dufour e Soret. Se Dy, for nulo, o efeito Fourier provocara
um fluxo de energia Ji;y no sentido contrario ao do gradiente inicial da temperatura
e o equilibrio termodinamico sera atingido quando as temperaturas dos dois subsis-
temas forem iguais. Observe que o fluxo de massa entre os dois subsistemas é nulo
neste processo. Se, entretanto, D for positivo, o gradiente positivo inicial da tem-
peratura induzird um fluxo méssico da espécie, J,,1, no sentido negativo e induzira
um gradiente negativo de C. Se Dy, for positivo, o gradiente negativo induzido de
C' provocara, pelo efeito Dufour, uma parcela positiva para fluxo de energia Jy, que
tenderia a aumentar o gradiente inicial da temperatura. O equilibrio termodinamico
serda atingido, neste cenario com Dy > 0 e Dy, > 0, quando os fluxos de massa e

energia através da particao forem simultaneamente nulos:

da eq. (2.115)

dC, Dio

atr o _ 2.11

dT Dy’ (Jm1 = 0) (2.116)
edaeq. (2.114)

dC, Do

@ Poo _ 2.11

dT Do, (Jo =0) (2.117)

Isto implica que igualando-se as egs. (2.116) e (2.117), tem-se que:

Do1D1g = D11 Doo (2.118)

Observe que esta relagao implica:

— esta relacao, eq. 2.118, e a eq. 2.89 sao satisfeitas também para coeficientes

Do, e Dqy negativos.
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— se Dy; for nao nulo, Dy também o serd, ou seja, se o efeito Dufour existir, o
efeito Soret também existira; caso contrario, o sistema nao atingiria o equilibrio

termodinamico;
— os coeficientes Dy; e Dy tém o mesmo sinal.

Anélise analoga pode ser feita para um sistema isotérmico no qual um gradiente de

concentragao é imposto.

2.3.4 Relacgoes de Onsager

Da equacao (2.84) da taxa local de geragao de entropia para dois fluxos - Jy, J;
-, verifica-se que a dimensao fisica dos coeficientes, L;;, é a dimensao fisica da taxa de
geragao de entropia dividido pela dimensao fisica do produto de duas forcas conjugadas.
Assim, para um processo irreversivel de dois fluxos, a dimensao fisica dos coeficientes é a
mesma. Existem evidéncias experimentais que sugerem que, para fendmenos irreversivies
de dois fluxos, a magnitude dos coeficientes seja a mesma. O trabalho de Onsager CITAR

REFERENCIA ¢ a base para chamada Relagao de Reciprocidade de Onsager:

L = L (2.119)

Do ponto de vista macroscépico da termodinamica classica, esta relacao é ado-
tada como um postulado, que ainda merece suporte ou rejeicao com observacoes fisicas.

Utilizando a eq. (2.119) na forma, Dy = D, a eq. (2.118) torna-se:

Do1 = v/ D11 Do (2.120)

KXXXXKXXXXXX
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2.3.5 Difusao de Massa - Calculo dos Coeficientes de Difusao

Precisamos agora expressoes fenomenolédgicas ou constitutivas para o calculo dos
coeficientes de difusao. A velocidade de difusao da espécie 7, Vj,; relativa a velocidade da

mistura,v;, é obtida pela solucao dos sistema de equacoes:

N
XX AP
VX, = Vi Vi) (= X))ok =1,2,...N 2.121
S [y Vi Vi) -0 2121
KXXXXXXXXXX

2.4 Velocidade das espécies e velocidade da mistura

Na secgao anterior foram discutidos a natureza e equacionamento dos fluxos de
massa e energia devido aos efeitos moleculares numa mistura estacionaria. Nestes item
serd formulada a velocidade absoluta da especie, que contabiliza também o efeito de uma
mistura que se move em relacao a um referencial estacionario. Em um sistema reativo,
as espécies quimicas se movem com diferentes velocidades e isto deve ser adequadamente
contabilizado nos balangos de massa e energia da mistura. Assim defini-se v, como a ve-
locidade da espécie k em relagao a um sistema de coordenadas estacionario. A velocidade

v da mistura, ponderada pela massa especifica de cada espécie, é especificada por

N
v = M, (2.122)
> k1 Pk
Em base molar, a velocidade da mistura (v™) é
N
C
ymol — b= Vi (2.123)

N
Zk:1 Ch
em que C}, é a concentracao molar da espécie k.

A velocidade de difusdo da espécie k, Vi, é a velocidade com que a espécie se

move em relagao a velocidade da mistura (v). Assim, em base méssica,
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Vk; =V —V (2124)

e em base molar

Vi = v, — vmel (2.125)

Para a formulagao das equacoes de balanco de massa, espécie, quantidade de
movimento e energia, é necessario conhecer o fluxo dessas grandezas fisicas na superficie
do volume de controle. Assim, o vetor fluxo méssico (1) ou molar (ny) da espécie k,
indica a quantidade de massa (ou mols) da espécie k que cruza a superficie do volume de

controle por unidade de area e de tempo. Entao, em base massica,

e, em base molar,

O vetor fluxo massico (J,, ;) ou molar (Jy ) relativo a velocidade da mistura é

Jm,k = Pk (Vk - V) = kak (2128)

Ing =Ch (Vk — VmOl) = OV, (2.129)

O resultado destas defini¢coes é que o somatério dos fluxos relativos deve ser nulo,

como mostrado a seguir.
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Substituindo a Equagao 2.126 na Equacao 2.128

JmJg = mk — PV (2130)

e utilizando-se a defini¢ao da velocidade ponderada da mistura (Equagao 2.122) na Equagao

2.130, tem-se

Zj:l Pj

> PV Pr o
T = 1y — pp =l — gy — > > piv; (2.131)
j=1

e entao, com a Equacoes 2.4 e 2.126, tem-se

N
T =1 — Y3 Y _ 1. (2.132)

j=1

Aplicando-se o somatério sobre todas as espécies nos dois lados da Equagao 2.132; tem-se

N N

D Tme =) i | (1= Y| =0, (2.133)
k=1 k=1 T

N
> Tk =0. (2.134)
k=1

Assim, para satisfazer a conservagao da massa, imposta na definicao das fracoes
massicas (Equacdo 2.2), o somatério dos fluxos calculados com a velocidade de difusao

tem que ser nulo. A mesma restricdo pode ser obtida para o vetor fluxo molar (Jy ).

Como ja discutido na secgao anterior, o vetor fluxo madssico relativo (J,,x) da
espécie k pode ser avaliado em um sistema bindario, desprezando-se o efeito Soret, pela

Lei de Fick como:

Ik = —pDuVYy, (2.135)
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em que Dy é a difusividade madssica bindria da espécie k na espécie (ou mistura) [ e
corresponde ao coeficiente Dy; na eq.(2.115). Observe que os subindices tém significados
diferentes nestas duas equacOes. Substituindo-se a Equagao 2.135 na Equacgao 2.130,
obtém-se a expressao de fluxo méssico de k em relacao a um sistema de coordenadas

estacionario (Equacao 2.126) por

A Equagao 2.136 mostra que o vetor fluxo massico da espécie k, my,, em relagao
ao sistema de coordenadas estacionario é composto de duas parcelas: o fluxo massico de k
devido ao movimento da mistura (p,v) e o fluxo méssico de k devido a difusdo molecular

(Jink), superposta ao movimento da mistura.

2.5 — Equacao de conservacao de um parametro fisico

extensivo genérico

Neste item sera formulada a equagao de conservacao para um parametro fisico
extensivo genérico X, que pode ser, por exemplo, a energia do sistema aberto (Volume

de Controle, V.C.).

O valor de um parametro fisico extensivo X num volume V fixo no espago é
obtido por
77?7 INCLUIR UMA FIGURA AQUI 7777

X = / px dV (2.137)
14

em que x é o parametro fisico intensivo dentro do volume de controle.

A taxa de transferéncia de X na superficie dQ2 de V' é:

—/QJI dQ (2.138)
Q
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em que ¢, é o fluxo de x na face do volume.

A taxa de geracao ou consumo de z por unidade de tempo e volume é o, de forma que

a taxa de produgao/consumo de x no volume de controle

/ o, dV (2.139)
14

Assim, o balanco de X no volume de controle fixo, V, é:

dX d
—_— = — dV =— | &, d02 d 2.14

Utilizando-se a Regra de Leibniz para diferenciacao sob o sinal de integracgao

[(?7?7)] pode-se escrever, para volume de controle fixo e indeformavel,

d 0
7 Vp:z: dV—/Va(p:c) dv (2.141)

Assim, a equagao 2.140 pode ser reescrita na forma:

/ %(px) dV = —/‘I)x dQ+/ o, dV (2.142)
v Q v

Aplicando-se o teorema de Gauss ao termo de fluxo na superficie:

/Q(pllj) dV:—/divq)de—i-/ode
v ot v v

ou, eliminando-se a integracao volumétrica,

a(gf) = —div O, + 0, (2.143)

que ¢ a forma diferencial do balanco do parametro fisico extensivo X num V.C. fixo e

indeformavel no tempo e espaco.
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2.5.1 — Velocidade baricéntrica da mistura e velocidade de di-

fusao das espécies

A velocidade baricéntrica da mistura (¢) num sistema multicomponente (n - n°

total de componentes) é definida por:

pi=>" piv; (2.144)
=1

em que v; ¢ a velocidade absoluta da espécie em relagao ao sistema de coordenadas
fixo. A parcela do fluxo de ®, relativo ao fluxo da mistura, ou fluxo de difusao, J,, é

definido por:

J, =&, — pav (2.145)
Para o balanco de X num V.C., V* particular por ser solidario com a velocidade

do baricentro da massa (%), o vetor fluxo ®, s6 tem a parte Difusiva, ou seja,

d, = J, (2.146)

Neste volume de controle particular V*, a massa do elemento de fluido, p dV*,
nao varia com o tempo, mas o volume nao é estacionéario em relagao a um referencial fixo
e sim em relagdo a velocidade da mistura. Para ressaltar isso, altera-se na eq. ( 2.140)
a nomenclatura do termo da derivada temporal, de % fv pxr AV para % fv* pxr dV*.
Também o termo de fluxo na superficie na eq. ( 2.140) deve ser alterado, pois na superficie

do volume V* s6 existe a parcela fluxo difusivo, eq. (2.146). Assim tem-se:

DX D -
— = dv* = — dQ dv* 2.14
Dt~ Dt )" 14 /QJx —1—/*035 |4 (2.147)

A derivada temporal pode ser re-escrita na forma de sua definicao:

D oz AV |ne — [ pr AV
—/ g V= fim (Jve 07 WVolese = Jy. pr V7, (2.148)
Dt Ve At—0 At
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Lembrando que uma integracao no volume é uma soma de volumes elementares,

pode-se escrever:

(2.149)

D e [ 22(pr AV )par — Do (pr AV,
m/ﬂdv—iﬁo{ Al

mas p dV* nao ¢ funcao do tempo, pois o volume é solidério com a velocidade do

baricentro da massa e entao,

D o [P AV (@) erar — 2o ():)

B orav = fim | Ai (2150)
ou

D . . Qo Terar — > )

o [ owavi—pav g [ (2151)

ou

D . . . (Tepar — ¢)
i / pr dV*=p dV Z {Alglo [T (2.152)

D
Dt
ou
D Dx Dx
= V=N pdv = [ psdv” 2.153
Dt/v*px 2V g . "Dt (2.153)

e, finalmente, a equagao 2.148 torna-se:

D Dx
= v = [ p=Lqv 2.154
Dt /V e Dt (2.154)

Entao, utilizando-se eq. (2.154), o balanco de X, equacao (2.147), é re-escrito

para um V.C. solidario com a velocidade baricéntrica da mistura:
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D Dz -
— dV* = —dV* = — Jp dQY* L dV*
Dt/v*px Y / +/V*U

_D —
P AV = — / T, A + / oy dV* (2.155)
V* .Dt * *

Aplicando-se o teorema de Gauss ao termo da integral de superficie tem-se:

Dx

p— dV* = — / div(J,) AV* + / o, dV* (2.156)
v.| Dt . .

Eliminando-se a integral sobre o volume V*, tem-se a forma diferencial da equacao

do balango de X para um V.C. solidario com a velocidade baricéntrica da mistura:

Dx

P = —div(J,) + 0, (2.157)

Vale ressaltar que o parametro fisico intensivo x pode ser qualquer propriedade

local, como por exemplo, um escalar, a componente de um vetor ou de um tensor etc.

2.6 — Equacao da continuidade ou balanco de massa

A equacao do balanco de massa da mistura, na forma de velocidade baricéntrica

pode ser obtida subtraindo-se a equagao (2.157) da eq. (2.143), com uso da eq(2.145)

) D
),
D 0
pjf — (gf) + div(pad) (2.158)
. S ., Dz D(1)
Para a massa, o parametro fisico intensivo é = 1 e o termo Por =P Dp = 0
e entao:
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0= o) + div(p?)

ot
dp

i —div(p?) (2.159)

que ¢é a forma diferencial da conservacao da massa para um V.C. fixo e inde-

formével.

D
2.6.1 — Relacao entre derivada total Di e derivada local 2

Partindo da equagao 2.158

Dx 8/) ox
— — 2.1
Por = 8t+p8t + ptU - grad x + x div(p?v) (2.160)

dividindo-se por p,

Dx_x@p ox

— d d 2.161
Dt p8t+8t+v gra SC+p iv(pv) ( )

D 0 0
Ff = 8_?5: + U grad x + — 5 <a—€ + div(pﬁ)) (2.162)
=0 Eq.2.159
entao:
Dz Ox
L= o +7-grad x (2.163)

Dx
em que, Dr ¢ a Derivada Total, também chamada de Material ou Baricéntrica,

que ¢ a taxa de variagao temporal do parametro fisico intensivo x num volume que se move

com a velocidade da mistura. Este volume, do ponto de vista termodinamico, é um sistema

fechado.
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Oz | . . - . . .
— é a Derivada Local, que é a a taxa de variacao temporal do parametro fisico intensivo

ot

x num volume fixo e indeformavel. Este volume, do ponto de vista termodinamico, é um

sistema aberto.

2.6.2 Equacao da continuidade na forma de volume especifico

Pela equacao 2.159,

9P _ —div(pv) = —p div U — U - grad p (2.164)

A equagao da Derivada Total, eq.( 2.163), para p é:

Dp  0Op
2 _ 2 ¥ grad 2.165
T~ g TV gradp ( )

Substituindo na equagdo anterior a equagao (2.164) tem-se

D

FZ =—pdivt—U-grad p+v-grad p (2.166)
e entao:

D

Fi = —pdivi (2.167)

1
Com a definicao de v = — e fazendo-se:
p

Dpv  D(1) 0= Dv Dp pDv  Dp

=——=0= — = ——— = 2.168
Dt Dt "Dr T'Dt T oDt Di (2.168)
substituindo na equagao 2.167:
D 1D
—ED—::—pdivﬁé ;F::divz_f ou
D
pﬁz — div 7 (2.169)
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2.6.3 Hipodtese dos Continua Coexistentes Independentes

Na deducao das equacoes de espécies, momento e energia de sistemas multicom-
ponentes, faz-se uso da hipdétese de Escoamento Continuo, que é uma extensao do
conceito de Meio Continuo que fundamenta as equagoes de transporte de sistemas mo-
nocompomente. Uma espécie K pode ser entendida como um meio continuo, coexistente
e independente das outras espécies. A soma de todos os Continua K formam o Conti-
nuum da mistura reativa. Assim, pode-se formular as equacoes de conservacao para cada
espécie como se somente ela constituisse o sistema em estudo e somando-se as equagoes

de conservacao de todas as espécies tem-se as equacoes de transporte da mistura.

Uma propriedade Ax do Continuum K tem densidade volumétrica o (z;,1t).
Considere um volume o, delimitado pela superficie Q. A quantidade da propriedade

no volume num instante t é:

AK(t) = / O./K(Zlfi,t)dO‘K (2170)

Se, por exemplo, ak(x;,t) = pr, onde pyx é a massa especifica de K, entdo Ay
¢ a massa da espécie K contida no volume ox. Na hipétese do Continua Coexistentes
Independentes, todas as espécies ocupam o mesmo espago e portanto a massa especifica

da mistura, p, é a soma das massas especificas das espécies:

p(rit) = prlwi,t) (2.171)

K

Define-se S como a quantidade de K por unidade de massa da mistura. Assim,

ag(xi,t) = p(z;, t) B (x;, t) (2.172)

d
A derivada temporal, EAK(t)’ indica a taxa de variacdo temporal de Ag, no

instante ¢, num sistema que se move com a velocidade da espécie, Ux. Assim,
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dt dt

O'K(t)

Loagity=12 [ oottt (2.173)

Usando-se o Teorema do Transporte de Reynolds [CITAR REF youtube] pode-se

escrever:

d 0
o / p(x;, t) B (x4, t)do = / a(p(:pi,t)ﬁK(xi,t))da+/ div (p(x;,t) P (x;, t)Uk) do
ok (t) ok (t) ok (t)

(2.174)

O termo do lado esquerdo indica a taxa de variacao temporal de Ax num sistema
que se move com a velocidade da espécie K. O primeiro termo do lado direito da equacao
indica a taxa de variacao temporal de Ax num volume de controle fixo no espaco. O
segundo termo do lado direito indica o saldo do fluxo de A na superficie do volume de

controle devido ao movimento da fronteira.

Com a hipdtese do Continua Coexistentes Independentes, todas as espécies ocu-
pam o mesmo volume da mistura ou volume do Continuum Multiespecies, 0 = og.
Somando-se a eq.(2.174) para todos os Continua K, tem-se:

d d ) . . B}
G 2Ax0 =55 [ sentsxantie = [ TS a0 de+ [ i (et 0% de (2179)

K 5(t) o (t) o(t) K

2.6.4 Equacao de balanco de uma espécie quimica

Para um sistema solidario com a espécie K, a taxa de variacao da massa da espécie
neste sistema é igual a taxa liquida de produgao/consumo da espécie devido as reagoes
quimicas. Assim, fazendo-se B (z;,t) = Yi(z4,t), na equacdo (2.173) e igualando-se a

taxa liquida das reacoes quimicas tem-se:

d T
Jj=1

ok (t) ok (t)
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em que r ¢ o nimero total de reagoes quimicas envolvidas, vg; é o coeficiente
estequimétrico da espécie K na reacdo j e J; é a taxa de produgao/consumo da espécie K
na reacao j. Numa reagao quimica j, a massa total do sistema se conserva e esta restricao

¢ imposta na definicao dos coeficientes estequiométricos na forma:

> vk =0 (2.177)
K

Usando-se a eq.(2.174) para o termo do lado esquerdo tem-se:

/ %(p(wi,t)YK(xi,t))dajL / div (p(x;, t) Y (25, t)U) do = / ZVKJJ do
O'K(t) UK(t) UK(t)

(2.178)

Eliminando-se o sinal de integracao volumétrica e também a indicagao explicita

da dependéncia espacial e temporal (z;,t) dos termos, tem-se:

0
% (pYk) + div (pYgik) = Z Vi, (2.179)

A velocidade da espécie em relacao a um referencial fixo, vy , é dada por:

T =7+ Vi (2.180)

em que U é a velocidade da mistura e Vi é a velocidade da espécie em relagao
a mistura. Por defini¢ao, a velocidade da mistura se relaciona com as velocidades das

espécies por:
7= ZYKUK (2.181)
K

substituindo-se eq.(2.180) na eq.(2.181) tem-se
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Y T=> Y+ Vi) (2.182)

K

U= Yii+» YiVy (2.183)
K K

v=1 Z Y + Z YKVK (2.184)

K K

=1,eq.(2.2)

=0+ YiVk (2.185)

K
entao
> ViV = (2.186)

substituindo-se eq.(2.180) na eq.(2.179) tem-se

% (pYi) = —div (pYK(17+ VK)> + Z; Vi, (2.187)
i
ou
0 : , : > -
o (pYx) = —div (pYx?) — div (pYx Vi) + ;VKij
% (pYx) = —0-grad (pYk) — pYidiv (¥) — div (pYKVK) + jil VK;jJj
% (pYrk) + - grad (pYk) = —pYxdiv (7) — div (pYx Vi) + ]ZT:I vijd;  (2.188)

o lado esquerdo da equacao 2.188 pode ser re-escrito na forma:

0 . 0 .
— (pYK) + U - grad (pYk) Yk + Yk —p+7- (pgrad Y + Yigradp)

ot ~Por ot
= QY +U-grad Yi | +Y] g + U grad
=p ot K g K K 8tp graap
2.163 2.165
D D
= p=Yi + Y —
th K+ KDtP
D
= — Y] 2.189
DiPYE ( )
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entao a eq.(2.188) torna-se:

D (pYk)

D1 + pYxdiv (V) 4 div ( pYKVK Z Vi (2.190)

somando-se eq.(2.190) para todas as espécies usando as eq. (2.177) e eq.(2.186):

Z D + ZpYde ) + Zdiv (PYKVK) = zr: ZVKJ‘ J; (2.191)

K K j=1

N

~ ——
=0,eq.(2.186) =0,eq.(2.177)

usando ainda a eq. (2.2) tem-se,

D
Fﬁ = —pdiv (7) (2.192)

que é a mesma eq.(2.167), aqui deduzida a partir da conservagao de cada espécie.

Retomando-se a eq.(2.175), com a eq.(2.180), tem-se
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gZ(PﬂK)Jeriv (P@K(17+ VK)):| do
|19t K K

15} -
=S (0K + > div (pBK ) + Y div (pBr Vi) | do
ot K K K

o X . X _
5; (PO + div (pB9) + ; div (pﬂkvk)} do

o o di 7 di \% d
Pa(ﬁ)-‘rﬁa(m-ﬁ— iv (Pﬁv)+; iv (pﬂK K) o

o o .
p— (B) +B— (p) + ¥ - grad (pB) + pBdiv (¥) + > div (pBKvK)} do
ot ot e

) ) = . o ) 5
Por B) + ,85 (p) + pT - grad (B) + BT - grad (p) + pBdiv (¥) + Y _ div (PBKVK):| do
K

o N 15} R R . o
P aBJrzwgmdﬁ +8 avav-gmdprpdwv + > div (pBKVK) do

K
DB Dp
= ,eq.(2.163 =—,eq.(2.163
Dt eq.( ) Dt eq.( )
DB Dp .
— —_— div U di Vi d
PDtJrB Dt+Pwv +Z v (PBK K) a

K
L =0,eq.(2.192)

Dp

P + ; div (PﬁKVK) do

assim, resumindo,

%Z/PBKCZU:/ P%f‘l'zdw (PﬁKVK) do
) K

o(t)

(2.193)

(2.194)

Esta relagao de transporte sera utilizada nas equagoes de conservagao de momento

near

e energia discutidas nos itens a seguir.

2.7 Conservagcao da Quantidade de Movimento Li-

As equacgoes de quantidade de movimento linear e energia apresentadas neste
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capitulo correspondem as utilizadas em escoamentos de fluidos Newtonianos com baixo
ntimero de Mach ( Ma < 0,3). Porém, apesar do baixo Ma do escoamento, o fluido é

modelado com massa especifica variavel. Esse tipo de tratamento é comumente utilizado



na modelagem de processos de combustao, nos quais a variagao da massa especifica tem sua
origem nas reagoes quimicas e nao em variagoes de pressao, como acontece em escoamentos
de alta velocidade ( Ma > 0,3 ). Na aproximagcao de baixo Ma, a principal simplificagao é
que as flutuagoes de pressao s6 sao consideradas na equacao da quantidade de movimento.
Na equacdo da energia e na equagao de estado (Equagao 2.9), a pressao, para um sistema

aberto, é constante e é chamada pressao termodinamica de fundo. A formalizacao desta

Para a avaliacao da conservacao da quantidade de momento linear de um sistema mul-
ticomponente, faz-se a hipdtese de que as reagoes quimicas nao produzem/consomem
quantidade de movimento do sistema. Para um elemento de fluido da espécie K, a 2%lei
de Newton, F = mda, aplicada a um sistema, solidario com a velocidade da espécie, diz

que

% / pYrUkdo(t) = / Py - itdQ(t) + / p frdo(t) (2.195)
a(t) Q(t) o(t)
Do ponto de vista microscépico, 15K é o resultado de interacoes entre particulas
préximas da fronteira do sistema, ao passo que ﬁ sao forgas conservativas, por unidade

de massa, externas de longa distancia.

Aplicando-se o Teorema de Gauss para o termo das tensoes superficiais tem-se:

d

p pYrUgdo(t) = /div Pydo(t) + / p frdo(t) (2.196)

o(t) o(t) o(t)
somando-se para todos os Continua K, tem-se a equacao de momento linear da

mistura:

Z 7 / pY i Urdo(t) / div Prdo(t) +Z / pi fredo(t) (2.197)

K o)

/ZpYKUKdO' = /Z dw PK—f—pKfK} do(t) (2.198)

o(t)
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B

ot

fazendo-se

=Y Bx=) Ylx=7
K K

com a relagao de transporte da eq.(2.194)

) R K

-~

A

o termo A pode ser reescrito na forma:

div Z (pYKUKVK> =div Z (pY;J’U%— VK)VK

ot

P

/

K K

=div p ﬁz Yic Vi + Z Vi Vie Vi
K K

o(t)

——
=0,eq.(2.186)

K

entao a eq.(2.200) torna-se:

Dv , S
pﬁ + div 1% <; YKVKVK)
)

definindo-se

pD — —p (Z YKVKVK>
K

do = /Z [dz’v JBK—l—,OKJ?K do(t)
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a(t)

K

K

/ pg—f + div Z (pYKﬁKVK> do = / Z [div ﬁK + pKfK do(t)

)

(2.199)

(2.200)

(2.201)

(2.202)

(2.203)

(2.204)

(2.205)



e reescrevendo-se o termo da for¢a de corpo fx com uso da eq.(2.5),

ZPKJFK = PZYKfK =of (2.206)
K K

———
=f

Eliminando-se a integracao sobre o volume arbitrario, (), a eq.(2.204) torna-se

Dv = = -

pD—: — div (PD) = [dw PK] +pf (2.207)
K
ou ainda:

Dv _ = =5 >

P = div Z Py + P7| +pf (2.208)
-
=P

Assim, P é o tensor das tensoes superficiais que atuam nas faces de um volume
de controle solidario com a velocidade da mistura. Novamente com base na hipdtese dos
Continua Coexistentes Independentes, pode-se relacionar o tensor das tensoes da mistura

com o das espécies na forma:

P=>"P (2.209)

e entao:

D Pi=) Px+P’ (2.210)
K K

O tensor das tensoes superficiais pode ser decomposto num termo da pressao

termodinamica local, um termo das tensoes viscosas e um termo viscoso-difusivo na forma:
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* . Vv D
Py ;i = —Pr0ij + Tiei; + TR 4
em que

Pk = _gpf*mz‘

(2.211)

(2.212)

Também o tensor das tensoes superficiais da mistura pode ser decomposto na

forma:

fazendo-se o somatério para todas as espécies na eq. (2.211) tem-se:

Z Prii=— ZPK%’ + Z Tij + Z TRj
K K K K

mas pela eq.(2.7)

Z P i = —pdij + Z Thi + Z TRj
K K K

usando a eq.(2.209) para igualar a eq.(2.213) a eq.(2.216), tem-se:
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(2.213)

(2.214)

(2.215)

(2.216)

(2.217)

(2.218)



Assim, a equacao da quantidade de movimento linear é escrita

Dv s - >
P = div [fv + ?D} —gradp+pf (2.219)

ou usando a eq.(2.158)

9(pv)

T + div(pvv) = div [7:"/ + 7:'D} —gradp+ pf (2.220)

ou em notacao indicial, lembrando que os tensores viscoso e viscoso-difusivo sao,
por hipétese, simétricos (moléculas esféricas ou em densidade muito baixa REFEREN-
CIA??7):
0

0 0 0 D
a(ﬂ%) + 8_%@“]%) = (9_% (T% + Tﬁ) o pfi (2.221)

2.7.1 Equacao da energia cinética especifica

XXXX
A equagao da energia cinética especifica de uma espécie K é demostrada a seguir.

Partindo-se da eq.(2.197), re-escrita em notagao indicial para a componente da

velocidade, vk ; tem-se

d
ZK: - / pYvi ido(t) Z / o -(Pr ji)do(t +Z / pi frido(t) (2.222)

o(t) K o)

multiplicando por vg ;:

1 d
2(5) (2)UK,i£/pYKUK1dU Z/UK’L (P ji)do(t +Z/UszKszdU t)
K

(1) K o0 K o0
(2.223)

d 1
;E/pQYKvamda = / PKJZ )do(t +Z/UszKszdU()

o(t) \_E’_’ ) o)
K
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(2.224)

o termo [k pode ser re-escrito na forma:

1 1
25 ZﬁK = B Z Yi(vi + Vi) (vi + Vi)
K K

:% <Z Yievv; + 2 Z YKUiVKﬁ' + Z YKVK,iVK,i>
K K K

:% Z YK V;0; + 2 Z YKVKJ‘ v; + Z YKVK,Z‘VK,@'
K K K

——
=1,eq.(2.2) =0,eq.(2.186)

1
:5 <Uﬂli + ; YKVK,iVK,i> (2225)

Usando a eq.(2.194) no lado esquerdo da eq.(2.224)

/ [ +Zdw (pBKVK

o(t)

dO—_Z/’UKz Psz dO' +Z/UszKszda )

K ot K o0)
(2.226)

e com a eq.(2.225), tem-se:

do =

D 1 1D 0 1
1Us - YV, i i R -Y; p i .
/ [ Dt(zvv)+p2Dt Z KVK, VK ;axj <p2 KUK VK, VK7J>

o(t)
Z:/UKz PK]l )Ydo(t +Z/UszKleda() (2.227)

K )

eliminando-se a integragao sobre o volume o(t) tem-se :
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Dt 2 2 Dt

termo A:

0 ( 1
- PYKUK,'UK,‘VK,) —
; 89:j 2 t ! J

termo B :

D 1 1D 0 1
pm-(Guive) + p5 = YV iVii) + Y 5 <p2YKUK,iUK,iVKJ> =
K K

al'j
A
> vkis— o -(Pre i +ZvKlpKsz (2.228)
K (9 ’
B C

0
%T (Z pYrc (vi + Vig ) (v; + VK,z‘)VKu)
.’L‘j K

0
2P | vivi Z Y Vik,i+2 ; Y Vk,iviVij + ; Y Vk,iVk,iVk,;
J K

N[

0,eq.(2.186)
0
35— P 22 YViiviVi; + > Y Vi Vi, Vi,
O; K K

0
—p 2> YeViki(vki — Vi) Vi, + > Y Vk,iVk.iVi
Ox; K K

D=

0
_%g (ZYKVKZVK’LVK] —2ZYKVKZVK](UZ+VK’L)>
7 K

0
_%67] <pZYKVKzVK7,VK,]> P YieVieiVic(vi + Vi)
K

+ 9
8$j

=—71),eq.(2.218)

0 0
—1 = Y) 7 7 — a. 7 7 2.22
261‘3 < Z KVK VK VKJ> 3$] <7’ Vi +ZTK]1VK >( 9)

a
Px i) ZPKW UKZ) (2.230)
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termo C, com eq.(2.4),

Z Vi iPK K = P> VK, Yk fK.i
= K
= p>(vi+Vki)Ykfri
K

= puifi+ P2 ViiYk [k (2.231)
K

entao a eq.(2.228) torna-se:

D 1
ey P Y =
th(Q ‘ z)+p2Dt Z K Vi,iVici)
10
20z, (pz KVK,iVK, KJ)
2 (o Sop)
0
+;3x3 (v Prc.i) ZPKJ% vm)+ﬂvzfz+pz VieiVic frc (2.232)

A
2.7.2 Equacao da energia potencial especifica da mistura

Vamos agora formular a equacao da energia potencial especifica da mistura. Para
isso, vamos discutir o conceito de forcas conservativas. Forcas conservativas podem ser

derivadas de um potencial v, independente do tempo. Assim:

fr = —grad ¥y, (2.233)
(§]
% =0 (2.234)

Para uma forca conservativa, o trabalho nao depende do caminho e por isso pode
ser associado a um potencial. Por exemplo, para a forca da gravidade especifica que atua

na espécie K, fx = g, o trabalho especifico entre duas cotas z; e 2z, como na figura 2.3,
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g| atO b
c_ Oy

Figura 2.3 — Massa se deslocando num campo potencial associado a uma forca conser-

vativa - a forga da gravidade

21

bw= [77- dl = gf;f dlcos(0) = gf;lz dz = g(z2 — 21), que independe do caminho a ou

dz
b. Isto ocorre com o trabalho de toda forca que tem a direcao de atuacao invariavel em

relacao a direcao do deslocamento.

Partindo-se da eq.(2.188) multiplicada por ¥k tem-se

¢K% (PYk) +Yr - grad (pYk) = —gpYrdiv (U) — Ygdiv (pYKVm VK zT:1 H;255)

lembrando que g # ¥ (t) pode-se re-escrever na forma:

ot

g (pYK’L/JK) +7- grad (pYKQ/JK) — - (pYK)grad (Q/JK) +’L/JKpYKdil) (17) -+ LZJKdZ"U (pYKVK) = w[{ i:l I/Kij
j=

D —pYi ¥ fi,eq.(2.233)
=——(pYr¥K),eq.(2.163)

Dt
D T ) . ) = T
th(PYKi/JK) + pYgU - fx + Y pYrdiv (V) + Yrediv (pYr Vi) =YK jé:l vi;d;

div (pYcbx Vi) —pY Vi - grad Y

—pY Vi fiereq.(2.233)

D L = . . . _, = N T
Di (PYrYK) + pYKU - [ + Y pYrdiv (0) + div (pYrr Vi) + pYe Vi - fx =Yk > vi2.236)
=1

fazendo-se o somatdrio para todas as espécies, lembrando que pyp = > priby,
k
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tem-se:

D S L . — - o r
E(pw) + P - f + ¢deU (U) -+ div (Z pYKwKVK) + Z pYKVK . fK = ;w[(]; VKij
K K -

D

D L Lo - - o r
P g+ pdiv () + i [+ div () pYicthicVic) + g PYiVic - Jic = b X vicy,

K

D D » B} L "
PEQ/J + wﬁmp + pdiv (V) +pv'- f + div (; PYrVr Vi) + ; PYVi - [k = ; () ; UR A7)

J

g

=0,eq.(2.167)

,
Pode-se mostrar que o termo Y ¢k > vk;J; é nulo. Assim como a massa do

K j=1
sistema se conserva numa reacao quimica, assim também a energia potencial total se

conserva, y_ Uy = 0. Integrando-se o potencial, eq.(2.233) para a forca da gravidade
i

especifica entre as cotas z = 0 e 2z = z e entre os potenciais ¥, = 0 e 1, = 1, tem-se:

z Pk
/ gdz= —/ dgp = gz = =y (2.238)
0 0

entao

Z@/’ij == Zgzvkj = —gz Zykj =0
k k A

——
pela eq.(2.177) =0

> iy =0 (2.239)
k

Assim, o termo Y Yk Y. viiJ; = > J; Zﬂﬁ{’ﬁ{j =0
K j=1 Jj=1 K

—_——
=0,eq.(2.239)
A eq.(2.237) torna-se, entao:
D . — = — — —
t % K
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somando-se a equagao da energia cinética especifica 2.232 e a equagao da energia

potencial especifica 2.240 tem-se:

D 1 1D 0
PDt(QUzUz+@/J) 5Dt ZYKVKZVKZ>+8_ (pZYKwKVK]) =
10
2895] <pZYKVKzVKzVK]>
+_ (T v; + ZT-i VKﬂ)

0 0
;a_ UKz-Psz ZPK,]zax] (UKZ)

+pvifi — puifi+p Y ViiYicfi—p Y VY fri
K K

(2.241)
entao:
D 1 0
th(zszrirw) 2Dt ZYKVKviz)_'_a_J PZYK?PKVK] =
10
58—% (pZYKVK,iVK,iVK,j>
+f (7’ v; + ZTDVKz>
+Zi(vK1PK 7, ZPK z UK@) (2242)
L Ve 3

J/

A
Nesta eq.(2.242) duas observagoes merecem destaque: 1) o trabalho da forca de
corpo conservativa gravitacional desaparece. Este trabalho fica armazenado na forma da
energia potencial especifica da mistura; 2) A soma das energias cinética e potencial nao

se conserva, pois hd os termos fontes/sumidouros. O termo A contabiliza a parcela do

trabalho das forcas de superficie, que foi convertido em energia cinética ou potencial.
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2.8 Conservacao da Energia

A 12lei da termodinamica aplicada ao sistema soliddrio com a massa da espécie

diz que:

dt pYKet KdO = /(_jU,K + ﬁK . UK) - 1idS (2243)

(o

_y2
U
e k. energia total especifica da espécie K, definida como e, x = 7K + Vg + ug.

v

K. energia cinética especifica da espécie K.
g energia potencial especifica (associada a forcas conservativas) da espécie K.

ug: energia interna especifica da espécie K.

Py Tensor das tensoes que atuam na superficie do sistema solidario com a espécie K.

As equagbes para as parcelas cinética, eq.(2.232), e potencial, eq.(2.240), assim

como para a soma destas duas parcelas, eq.(2.242), ja foram deduzidas.

Para a energia total especifica da espécie e;y, aplica-se novamente a relacao da
eq.(2.194),para expressar a taxa de variacao temporal num volume de controle fixo e
indeforméavel. Fazendo-se fx = e; xYk; 8= Bix e como e, = Y e; g Yk, entdo B = e,

K K

tem-se:

do (2.244)

£ [ [ o )
K
()

o(t)

g

entdao a 1*lei da termodinamica, eq.(2.243), para a mistura torna-se:

De
/ [ Dtt + Zdw <pYKetKVK

o(t)

d 2 =
d—Z/pYKetha— :/Z(_JU,K+PK'UK)'ndQ
K o K
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(2.245)

aplicando-se o Teorema de Gauss para a integral de superficie e eliminando-se a

integracao sobre o volume arbitrario o tem-se:

De . —_—
P+ Z div (pYKetKVK> = div ;(—JU,K + Py - ) (2.246)
ou

D 7 . i , - _
PDi u+ Y+ ZYK§> + Zdw (pYK(uK + v+ ;)VK) = div Z(—JUJ( + Py
K K K
7

P% (u+1) -H)f (;YKU§> +Zdw (pYK(UK+¢K ) +Zdw (pYK( 5 )VK) = div ;(—fU’K + Pg

mas pela definicao de entalpia da espécie e da mistura,

hx = uKk + prvg

Yihkg = Yrug + Yeprvk

Z Yihg = Z Yrug + Z YrprvK
K K K

Z Yrug = Z Yihig — Z YrprvK
K K K

ZYKUK = ZYKhK - ZPK E
K K K PE

=1.eq.(2.4)

K K x P
pode-se rescrever a eq.(2.247) como:

2 2 - B
Pf (u+v) + P s ( K%) + > div (PYK(hK +wK)‘7K) + > div (PYK(%()VK> =div » (-Ju,k + Pk - Tk) + »_ div (px Vi)
K K K K

52 - _
p— (u + 1) +p— (Z Yy ) +Zdw (PYi (hic + ¥5)Vic ) + Zdw (pYMTKWK) =div S (~Ju,x + Px - Tx) + 3 div (p (T — )]2.249)
K K

A B C
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o termo A pode ser re-escrito como:

1 D . - - -
= §pm ;YK UU+2;YKVKU+;YKVKVK
S~—— —
=1,eq.(2.2) =0,eq.(2.186)
1 D (_, Lo
= 5 Ht (UU + ; YKVKVK> (2'250)

o termo B pode ser re-escrito como:

72 1 -
> div (PYK(fK)VK> == div (PYK(EKUK)VK)
K 2 2K

= 2 S div (oY (54 Vi@ + Vi) Vi)
K

1 _ - — - O
:Edivﬂ STYrVk 9042) Y VkVk¥+ > YV Vi Vi
K K K

~—~—
=0,eq.(2.186)

Lo 1 Lo
= div p <Z YKVKVK17> + Edm p (Z Y Vi Vi Vi
K K

1 L. Lo -
= 5diu p <2ZYKVKVK17+ ZYKVKVKVK)
K K

. 1 L 1 L 1 L
=divp<§ YKVKVKU) +5divp(§ YKVKVKVK> +5divp(2 YKVKVKVK> —Edivp<§ Y Vi Vi Vi
K K K K

L. I, 1 R,
= div p (Z YKVKVK17> + div p (Z YKVKVKVK> - gdw p (Z YKVKVKVK> (2.251)
K K K

o termo C' pode ser re-escrito como:
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div Y (= Jux + P - ) = div (= Jy) + div Y (P - ix)

K K
= div (—jU) + div Z(ﬁ[( - Uk)
K
= div (= Jy) +div Y (—pxU + 7) - Tk
K
= div (—Jy) +div Y (—px) - Tk +div Y _(Fx) - U
K K
= div (—Jy) + div > (—px) - Tk +div Y _(Fx) - (T + Vi)
K K
= div (=Jy) +div > (—px) - T +div Y _(Fx) - T+div Y (Fx) - Vi
K K K

= div (—Jy) +div Y (—px) - Uk +div (7) - T+ div Y (7x) - Vi (2.252)
K K

Substituindo-se as equagoes (2.250) (2.251) e (2.252) na equacao (2.249) tem-se
D)+ oo (554 3 VieVicVic | +di Ve + )V
P Wt )+ 5pp | UV . KV Vi iv EK:,OK K+ Yr)Vk | +
. I N Lo\ 1, Lo
div p (Z YKVKVKU> +div p (EKI YKVKVKVK> — div p <§K: YKVKVKVK) =

K
div (—jU) +div T -0+ div Z?K Vi — div ZpK@'K + Zdiv pr (Ug — 1)2.253)
K K K

ou

D 1 D = o Vi
(u+1) + =p— (1717—1— ZYKVKVK) + div (Z PYk (hi + @Z’K)VK) +
K K

"Dt 2" Dt
N [ 1 N
div P (Z YKVKVK17> + div p (Z YKVKVKVK> — §dz’v P (Z YKVKVKVK) =
K K K

div (—Jy) + div 7 - T + div Z?K Vi + Zdz’v (px — pKr) Uk — div (ZPK )
K K \_;’0_’ K

=p
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ou ainda

D 1., 1 D - o . =
P <u ++ g ) + 5Py (; YKVKVK> +div <; pYi (hi +wK>VK)

oo W oo 1 o oo
div | —p) Y ViV o | +div | —p> Y ViVk Vi | + Fdiv p (Z YKVKVKVK> +
K K K

;Tf,ij,eq-(l?lS) ;T}%ij,eq.(lﬂs)

div (—Jy) +div 7T+ div Y _ 7k - Vic — div (2)254)
K

(Z YKVKVK) + div <Z pYic(hic + Vi) Vie )

div (—Jy) — div (p?)(2.255)

Observe que o trabalho das forcas conservativas desapareceu, pois ele foi com-
putado, com sinal contrario, nas equagoes da energia cinética, eq.(2.232), e potencial,

eq.(2.240).

O tensor da tensao total ]5, que atua na fronteira do volume de controle, pode

ser dividido em duas parcelas: a pressao hidrostatica p, que atua mesmo no equilibrio

termodinamico, ou seja fluido em repouso, e o tensor das tensoes viscosas, I1:

P=—pU+1II (2.256)

na qual U é a matriz unitdria com os elementos (U);; = d;;.

O tensor das tensoes viscosas pode ainda ser decomposto em

T (2.257)

i

II=1I
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em que I1° e I1* sdo, respectivamente, as partes simétrica e antisimétrica do ten-
) b

sor de IT.

Subtraindo-se a equacao da energia potencial, eq.(2.240), da equagao da energia

total, eq.(2.255), chega-se a equacao da energia interna mais a energia cinética:
D 1.\ 1 D Lo , .
(v 37) oy (S5t i (St -
= = = — p=d 1 — - —
. =D = _ . =D = .
div (77 +7) - ¥) + div (Z (T + 7k) -VK> + idw p (EK: YKVKVKVK> +

K

div (—jU) — div (pU) + pf)f—i— ,OZ VKYK]FK (2.258)
K

Subtraindo-se a equagao da energia cinética, eq.(2.232), tem-se:

Du . — . = ot
P o T div <Z ,oYKhKVK> = div (Z K VK)

K K

+div (7 -7) — Z]BK ~div vie — div Z (]3;( . v})
K K
+div (—Jy) — div (pD) (2.259)

Entao usando 2.158 na eq.(??) torna-se
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D g : g —
p%—dz’v(puﬁ—puﬁ—ﬁj)— : v ZJ-Fk

k
= —dzv(JU) [pU grad v + I grad v} Z _;; qk
k
T

= —div(Jy) — [p

7 8% k
:_div(fy)—pdwﬁ—ﬁ:gradﬁ+2j€-ﬁk
k
Du 1 - 1= 1 » =
— = ——div(J, ——dzvv——ﬂ:grad17+— Jy - Iy,
Dt P L) p p P;
Jeq2.169
Du J R Dv = L1 2 2
D7 = —;dlU(JU) P vll: grad v+ p Zk: Ji. - Fy, (2.260)
Dh  Du Dv Dp
h = — =t p—tv—=
ainda u+pv:>D]f Dt+ Dt+ Di
Dh Dp Dv 1 > Dv = >
— —V— —p— = ——di — —wll: grad v - F)
Dr UDi P ptUu) mrpy mvllgre ”“L”;J’“ e ()
Dh  Dp .
P — B = —div(Jy) — II: gradv—i—ZJk Fy

Desprezando-se a influéncia do coeficiente associado ao efeito Dufour, L/, na
composicao do coeficiente Dy, eq.(2.108), ou também Dy, eq.(2.114), faz-se Doy = k e

assim:

Jy = —k grad T — Dy, grad C (2.261)

O efeito Dufour é geralmente desprezado em combustao turbulenta, mas pode ser
importante em regime Laminar ou em simulagao de combustao turbulenta utilizando-se
Direct Numerical Simulation. O fluxo de DUFOUR ¢ calculado por ???REFEREN-
CIA?777:

N N X -
—Doi grad Cy = R,TY > ( 2 ) (Vi - V) (2.262)

=1 j=1
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Vi: Velocidade de difusao (relativa) de “i” na mistura

(C 7

X;: Fracao molar de

a;: coeficiente de difusao térmica da especie “i”
D;;: coeficiente de difusao bindria no sistema i-j

[155M)

W;: massa molecular de especie “i

Entdo Jy é expresso finalmente por:

W:D;;

=

X;
Jy = —k grad T+ R,T Z( O‘Z> (Vi — V)
1 j=1

entao a equacao da entalpia torna-se:

Dh  Dp

pﬁ_ﬁt —div( pev—l—z 7/)ka —1—2 thk —kgradT + Ry, TZZ

k k

—]:Y:grad17+2ﬁ~ﬁk
k

2.9 Equacoes Fenomelogicas

i=1 j=1

(w5,

(2

Xjo;
zng

263)

)

A equagao de momento linear (momento) ?? torna-se em notagao simbdlica:

Dv

Dt
k=1

O tensor do gradiente do vetor velocidade ¢ é decomposto na forma:

1 _ .
grad v = g(dz’v 0)U + (grad ©)° + (grad v)*
0 )

parte simétrica parte anti-simétrica

Prova
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o . 1, - 1 [(0u, Oug au7
s _ s_ 1 _ L (Oua  Ousy 1 § o222
(grad v)° = (grad v) 3(dw 0)U 5 (8955 + 8%[) 0ap 2] (2.266)

O | 3ua_0u5 1 .
(grad v)* = 3 <6m5 8xa> =3 (V x ), 3] (2.267)

Somando 2.266 + 2.267:

° e e 1 (Ou, Ou ou 1 (Ou, Ou
(gradv)+(gradv):§<_+ 5)_ aﬂz 9 5(__ B)

Oxrg Oz, O, Oxrg Oz,
ou 1 ou
= N - 4 2.2
5z, 3 ﬁ;axv [4] (2.268)

1
Somando-se ( of Z ) nos dois lados de 2.268 tem-se:

S Oz,
° s a 1 ou Ol
(grad v)* + (grad v)* + (36 E 6933) = 9, (2.269)
v
N _y \l/
% ‘dr grad v

Veja que a decomposicao de groad U também vale para a decomposi¢ao sem o

trago, como aparece na equagao 9, pag 32 (de Groot)

grad ¥ = (grad ©)° + (grad U)a
1 (Ouy  Oug 0u7 1 (Ou, Oug
s (et ) 5 390 2 5 o5 (5 5)
Ouy, 1 8%,
~an, 3 2,
1 _
= grad v — g(div 0)U

Isto é possivel porque o trago de (grad v)* é nulo:

85



tr(grad ¥)* = (grad 0)*: U = Z(gmd T)asdas

a718
1 (Ou, Oug 1 Ou,  Ouy,
=—|=—- D00 = = — —
2 <8:c5 8xa> 9 ; (8xa 8xa)
=0
entao:
(grad ©)* = (grad ©)°
fcond =—-Agrad T A : condutividade térmica (2.270)
II = —n, divv 1, : viscosidade volumétrica (2.271)
I = —2n(grad 7)n : viscosidade ordinaria ou “shear viscosity” (2.272)

o

grad — no livro nao tem a exclusao do trago , mas tem que ser. No livro do

o m

A. Munster estd com o

com estas equagoes fenomenoldgicas; a equacao do momento torna-se:

k

Dy e
oy = —div(pU + U + II° + 11°) + ; Pk Fra (2.273)
Fazendo termo a termo:
_ B ) p
—di =N = (pU) == = (pb) = - = — 2.274
W) = =D g PU) == D g (00) =~ = =V (2.274)




—dz’v(ﬁs) = —div(—2n(grad 7)%)

ou de outra forma:

ov; o, 2
N Z oxy, ( &Ek n@xi B 5775#:2[:

0%v; 0 Oy,
= Oz, 0zy, +Zk: Dy, (n(‘?xi 3

Laplac1ano de ¥

8vk 2 8

62vk 2

entao

2 1
—div(II°) = nAv + 37 grad div v

O quarto termo, I1*, s6 ¢ importante em escoamentos nos quais o movimento

0x; 0y, 3" — 010z

combustao, este termo é negligenciado. (de Groot pag 305).

Finalmente tém-se a equacao do momento linear:

87

81;1

8xl

—)

de rotacao do elemento de fluido seja significativo. Neste caso, é necessaria a solucao da
equacao de conservacao do momento angular e o tensor das tensoes totais é, necessari-

amente, anti-simétrico (P,s # Psa). Nos problemas de escoamentos reativos tipicos de



Dv 1
U —Vp + grad(n, div ¥) + nAv + 3 grad div U

"Dr
Dv . 1 L
pﬁt = —Vp+ nAv + 577 + 1, | grad div v (63 — deGroot]
(2.277)

A viscosidade volumétrica 7, também é negligenciada (Schlichting pag?), entao:

Dv 1
U —Vp +nAv+ -n grad div v (2.278)

Dt 3

Se o escoamento for incompressivel, div v = 0 e entao:

Dv

ou em notacao indicial:

Du; Op 0%v;

(2.280)

2.9.1 Aplicacao das Equacoes Fenomeldgicas a Equacao da Ener-
gia

Na equagao da energia (eq. 2.260), o termo associado a viscosidade é:

IT: grad v. (2.281)

Aplicando as equacoes de decomposicio de IT e grad v, tem-se:

-1 _ .
([IU + 1): (gdiv U + grad v) (2.282)
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1 _ o -1 e,
U : gdiv oU + ITU : grad v+ IT : gdz’v oU + 11 grad v (2.283)

1

lembrando das operagoes tensoriais (1: U

termos.

Termo [:

1 |
U gdw 7U = gdw 6;(HU)“~

mas

ou seja, é 1/3 da diagonal de IT e > (ITU

i

entao:

1
Termo [ = gdiv U1,

117

)ii =

ZTM e S: T =" S;Ty) manipulam-se os
ik

(2.284)

(2.285)

(2.286)

A quantidade II é a parte do tensor das tensoes viscosas associada a “Bulk

Viscosity” (de Groot pag 33, 34 e 42), na forma:

II=—-n,divv

(2.287)

entao, com a defini¢do de IT (equagao 2.285),

1.
=17

3

1

3 Zﬂaa = —n, div U ou

substituindo em (2.286)

1
_Haa
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1 — 1
HU:gdivﬁU:§divﬁx3x(—mdivﬁ)

= —n,(div ¥)?

Termo I1:

U : grad © (2.288)

lembrando que IT é um escalar (—n,div ¥'), podemos avaliar simplesmente U : groad U

U: grad U= Z Usir( gradv)

(5:7)
1 /0v, Ov; 1 ov
=Y o R
Z b (2 (axi * &vk) 3" 8:&,)
i,k Y
1 /0v;, Ov ov
= 511 5 . - 511 u
— (2 (8@ 6:@) Z 8:767)
:8vl_lxgx%:8vl 81}7
oxr; 3 Or, Oz, Oz,
Termo 111
1 L oo = L g o
- = — div V11 :
3 U 3
1 o
= g dZ’U UZ %a
a = 0, pois o
tensor IT tem traco nulo
(3 Haa=0)
entao
o ] _
II: 3(dw U =0 (2.289)
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Termo IV:

i gradv = i (grad?)® + (grad?)®

—IT: (grad?)® + i: (grad?)*
D1

J/

-~
D2

e Para um tensor simétrico T;; = T}; e para um tensor anti-simétrico Tj; = —7T;

Jt

e Suponha que S;; seja um tensor SIMETRICO e A;; um tensor ANTI-SIMETRICO,
entao:

SijAi; = Sij(=Aji) = —=Sij Aji = —SjiAyi

entao

Siinj + SjiAji - 0
N——

como os indices repetidos sdo
“dummy”, eles podem ser
trocados Sj; Aj;=5;;Aij;

e entao:

Siinj + Siinj — O

ou seja, o produto de um tensor SIMETRICO por um ANTI-SIMETRICO é nulo.

Da decomposicao 2.257, vé-se que I1 é a parte simétrica de I1. Assim o termo
D2 ¢é nulo.

Termo D1

o

II: (groadﬁ)s, lembrando que S: T = > S; Ty e aplicando a equagao fenome-
ik
nolégica para I1° (2.272).
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1 (%
—2n Z leaﬁeﬂa - €a6§5ﬁa P
a,B

mas €,8 = €g4, entao:

ov ov
_27’] Z [eaﬁeaﬁ a - (611656& + eﬁad;vﬁ) 32 01,3560( <Z ax’Y) ]
— y

€aa Caa

2
ov 1 ov
e S g (£5).

Eliminando o ) (redundante); lembrando que ) 0,3030 = 2 0aa = 3

a7ﬁ
2 ov 1 ov, \?
-2 aBfCaf T 5 aoz_7 59 3 —L
”[e A P TR (6’@)]

4  Ov 2 ov, \ 2
- 2 afCaf T 5 aa_w -5 —L
77( Capfas = 3¢ 8907) 3" <8mw>

9va
02,

2e,3€ Ova —2 % :
| “CasCap T 0z, 3" 0%
N n 4 — OV
m afap g 3 83:a
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3"\ Oz,

—~
Termo D1

2 v, 2
-1 (2€a66aﬂ)‘|‘—77( )

Entao voltando a equagdo da Energia (eq. 2.260):

Du_ 1 Dv

- 2
= = _ v D)2 —n(2 E F
; div(J,) —p " v { Ny (div v) N (2eqp€0s) + 377 (div T ] +v Jk %

(2.290)
: < Dv p. . -
ou ainda, pela equacao 2.169, tem-se p— = =div v e entao:
D - 1 2
FQZ = —;dz’v(Jq) — %dz’fu U— ; {—m(div )% — 2neaseas + 317 (div v 1 + v Z J.- F,
(2.291)

ou na forma da Entalpia Absoluta:

- I 2 - =
PDr~ Dr = —div(J,) — [—m(dw )% — 2neapeas + gn(dw v)ﬂ —|—zk: Jy - Fi, (2.292)

2.9.2 Aproximacao das equacoes para escoamentos de baixo MACH

Objetivo: Obter as equagoes do escoamento que contém heterogeneidades de

massa especifica e temperatura com forma simplificada do problema.
Normalizacao das equagoes do escoamento

— Escalas de normalizacao utilizadas:

Tr = = u = —- p =
Lref Lref/Uref Uref Pref
T h Ure
T* — Pt = Lz e M= ref
Tref Pref Uref href ’YRTref
!
Pref UrefLref
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1) Fazendo-se uma expansao dos termos em funcao do parametro e = yM? e

lembrando que, para baixo Mach (M), este parametro serd sempre menor que 1.0, tem-se:

p=po+epL+ep (2.293)
T =Ty + Ty + ¥ (2.294)
p=po+ep+epo (2.295)
h = ho + ehy + 2hy (2.296)

obs: O termo py pode ser entendido como a pressao hidrostatica, pois existe

mesmo quando € = 0 (fluido em repouso).
2) Adimensionalizacao da expansao:

Para a equacao 2.293:

pPoo_ P P 2P
Pref Pref Pref Pref
proo=e e+ e (2.297)

para a temperatura, equacao 2.294:

T T T T
=2 4+ L 4 22
Tref Tref Tref Tref

para a pressao, equacao 2.295:

p _ Do L /4! 1 g2 D2
pref Uzef pT@f Ufef pT@f Ufef pref Ugef

mas M = Uyer/+/VRT,es entao
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UZ; = M?yRT, (2.299)

€

portanto:
p o Po b 9 P2
prengTref b prengTref * Z.:pT’efER/-z—;"ef e prengTref
Po D1 b2
=2 4+ £ 4 e (2.300)
prengTref Pref RTref Pref RTref
O™ O(e%) O(eh)

3) Substituindo-se as varidveis adimensionalizadas nas equagoes de estado, con-

servacao da massa, momento linear e energia, tem-se:
e Equacao de Estado b_ RT — p=pRT
p

Dividindo os dois lados por pcfT;.r R, tem-se

p _ _pRT
prefTrefR prefTrefR

mas por 2.299

p — p* *
Pref Urzef /6 ref
entao:
* T
pr="L0 ek 8“’” (2.301)

Substituindo as expansoes para p*, px e T na eq. (2.301); retendo-se somente o0s

termos de ordem mais significativa (O(?)), tem-se:

Po P1 (po)(15)

Pref gRTref * prefRTref B €
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multiplicando por € nos dois lados:

Po 1253 - oT:
Pref RTref Pref RTref 070
O(e°) O(e') O(e")

entdo, para manter a homogeneidade (O(g"))

Po = prefRTreprk]T{)k

Po = poloR

ou seja, na equacao de Estado nao é necessario computar as oscilagoes de pressao
(p1), massa especifica (p;) e temperatura (77)

e Equacao da Continuidade

— adimensionalizando-se a equacao 2.159; tem-se

Opx  Op*uj 0
ot~ dxr

substituindo-se as expansoes para p* e u;:

Gy ((PS +ep7) (“Zo + 5“:,1)) =0

(Po +epy) + O

ot* ;

8152 te 81; T oz (Pouio + epiuiy + pocuiy + €%pjui;) =0

8#'? o (Po%o) +e (815: + 8_35;* (Plui,o + pouz’71)) +&° e (plui,l) = \O(O_/O)
(o O(e1) 0(2)

Assim, para manter a ordem de grandeza nos dois lados da equagao:

(2.302)

oy | 0 oy
pye + 8_xj (Po“z‘,o) =0

ou seja, na equagdo da continuidade nao é necessario computar as oscilagoes de (p;) e

(Ui,l)
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e Equacao de Momento Linear

Partindo-se da equagao (2.278) re-escrita aqui na forma:

0 0 Op | I
5 (pu;) + e (puju;) = e, + nAT + 37 grad div U (2.303)

J

e adimensionalizando-a tem-se:

pTerEef ap*u: p'f'erTQEf a (p*u*u*> _ pTerTZGf ap* nUref
Lref 8t* Lref 8xj Lref 8x;“ L?ﬂef

]

| -
(Av* + 3 grad div v*)

(2.304)
fazendo a equacao 2.304 XLJ; tem-se:
pT@fUref
dp*u} 0 op* n | o
! uiui) = — Av* + = d div v* 2.305
e + o (p*ujul) o7 + T v* + 5 grad div v ( )
—_———

1
Reref

Substituindo-se as expansoes em ¢ e retendo-se somente os termos até O(g°),

tem-se:
0 0 Po b - 1
— (p*u* — (pru* qu* — Avg + -
at* (pouz’(]) - (‘31:;‘ (pOUl’Oujyo) E)xf <:07"ef 6fgjjref N prefRTref +R67‘€f “o * 3 J!
O(e°) O(e) O(e™!) O(e) O(e°)

(2.306)

Assim, na equacao de momento é necessario computar-se as oscilagoes da pressao

(p1), mesmo na aproximagao de baixo Ma.
e Equacao da Energia
Partindo-se da equagao da energia (ref):
dph

- tV - (pih) = Dp | (ﬂh) +Q (2.307)



Por simplicidade, faz-se aqui () = 0. Fazendo a adimensionalizacao,

prefhresUres @, oo PrefhoctUser o o wwrwr  PrefUses Dp* |t ey o
— (p*h frejire] 7rel 7. *hE) = - VR (2.308
Loy OO (") + Lres (p"o"h") Loy DE  on Iz, (2.308)
~ Lref
fazendo a equacao 2.308 X ——————
prefhrerref
a . U2 f Dp* L
*h* v A * *h* — re vZ h*
8t* (p ) + (p v ) href Dt* UhprerTefLref
) . U2, Dp* 1
(0"h*) + V - (p04h*) = <L 2L V2 (2.300)

ot* hmf Dtx Oh Reref

Substituindo-se as expansoes em ¢ e lembrando que, para produtos com dois ou
mais fatores, as parcelas resultantes sdao de ordem O(e!), O(e?) ou O(&?) e nao sao retidas,

tem-se:

0 3 U; s D Po P1 1
——(pihe) + V- (pivghs) = —< V2hi (2.310
Ot* (p() 0)+ (pOUO 0) href Dt* (pref ERTref + PrefRTref) + UhReref 0 ( )

ainda:

M?~yRT,, ¥ 1 Dpg
href Pref g1EiTlref Dt~

0 %7 * Tk pok
%(Poho) + V- (povghe) =

MQWRTTef Dp, n 1

V2hy 2.311
hrefpref RTref Dt* UhReref 0 ( )

ainda:
a — 1 Dpo e Dpl 1
9 epe (proihy) = *hy
ot* (pO 0) + V (pOUO 0) hrefpref Dt~ " hrefpref Dt +O’hRe7-er ’
O(e%) O(e%) O(e%) O(e") O(%)
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(2.312)

Assim, o termo de ordem O(e!) pode ser desprezado na aproximacio de baixo

M, resultando:

0 - 1 Dpo 1 2
—(prht V - (pivrhl) = V<ht! 2.313
ot (Poho) + (Povoho) Tovepres DI + onRere 0 ( )

Entao, na equagao da FEnergia, na aproximacao de baixo M, as oscilagoes de

~ ~ . Dpq ..
pressao (p;) nao necessitam ser computadas. O termo D representa a variagao temporal
da pressao hidrostética (equagao 2.295). No caso de um escoamento nao confinado, a
pressao hidrostatica nao varia no tempo e o termo é nulo. No caso de escoamentos: a)
confinados reativos em volume constante; b) confinados reativos ou ndo mas com variagao

Dpy . . . _
do volume, o termo —— nao é nulo e precisa ser mantido na equacao 2.313.

Dt*
— Resumo da aproximacao de baixo Mach
1) Para todas as varidveis sao feitas expansoes em func¢ao do M, na forma do
parametro (= M?7v). Quanto menor o expoente de €, mais significativo é o termo da

expansao, uma vez que para baixo Mach, tem-se M < 0.3.

2) As expansoes das varidveis sao introduzidas nas equagoes de Estado, Conti-
nuidade, Momento e Energia. Para cada equacao sao avaliadas as ordens de grandeza
(O(e™)) de cada termo. Verifica-se a homogeneidade entre os lados esquerdo e direito de
cada equagao. Desta analise verifica-se que as oscilagoes de p, T, p, @, h nao precisam ser
computadas nas equagoes de Estado, Continuidade e Energia. Entretanto, a flutuacao de
pressao (p;) deve ser mantida na equacao de Momento. Na verdade, o termo de pressao

que satisfaz a equacao de momento é uma soma das contribuicoes de pg e p;.

2.10 Formalismo de Shvab-Zel’dovich para Processos

de Combustao

O formalismo de Shvab-Zel’dovich é um conjunto de simplificagoes das equagoes

de conservacao em processos de combustao. Este formalismo é encontrado, se nao inte-
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gralmente, pelo menos parcialmente em diversos codigos computacionais de combustao.

As simplifica¢oes do formalismo Shvab-Zel’dovich desprezam o efeito dos seguintes termos

(KUO, 1986):

forcas de corpo,

Efeito Dufour e Soret,

difusao devido a gradientes de pressao,
viscosidade bulk e

Efeitos viscosos dissipativos

Aplicando-se estas hipdéteses simplificadoras:

a equagao do vetor fluxo de energia energia, Eq. 77, tem-se

Jy=—kVT+Y " hiJy (2.314)
k

a equacao do fluxo de massa da espécie k, Eq.(2.115), na forma de fracdo maéssica:

Ji = —pDpm Vs (2.315)
em que Dy ,,, é o coeficiente de difusao binaria da espécie k numa mistura m;

a equacao da energia, Eq. 2.292 incluindo-se o termo Q) para a contribuicao de
radiacao térmica e também para taxa de troca de energia entre fases dispersa e

continua, tem-se:

Dh  Dp

"o " Di = -V <—k‘VT - zk:pDk,mthYk> + @ (2.316)
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XXXXXX

mas
k k k
entao
Dh  Dp )
"o~ =V (—kVT - Xk: V(pDpmhiYs) + Zk: YkV(pDk,mhk)> +Q (2.318)

A equacao da energia pode ser simplificada no assim chamado Formalismo de

Shvab-Zeldovich. As principais aproximacoes desta forma da equagao da energia sao:

Calor especifico a pressao constante da espécie,c,;, nao ¢ fungao da temperatura e

tem o mesmo valor para todas as espécies;

e (Calor especifico da mistura, ¢,:
& => Y, (2.319)

e Difusividade de massa igual para todas as espécies, ou seja, uma mistura binaria

com pD = pDy, ;

e Difusividade térmica « igual a difusividade de espécies, D, ou seja, Numero de Lewis
k

— Pp __

unitario: Le = & 5 1 que implica k = pc, D

Uma consequéncia importante das duas primeiras simplificagoes é que a entalpia
de formagao das espécies, nao ¢ fungao da temperatura, h%, # hS,(T), (ver livro do

Kenneth Kuo, pg 50). Assim,

T
hz‘ = ho,i + Cp,i/ dT’ (2320)
Tref

e a entalpia absoluta da mistura:

T
h= ZYihi = ZYh +q/Tmf dT (2.321)
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em que a eq.(2.319) foi usada para o calor especifico a pressdo constante da mistura

Assim a eq.(2.318) pode ser re-escrita como

Dh  Dp 3
Por g =V | VT - pD > V(hYi) +pD Ek ViVh | +Q (2.322)
N————
Vh

O termo ), Y,V (hy) da eq.(2.322) pode ser reescrito como:

Z Ythk = Z ka (h?,k + Cp.k / ) Z ka (Cp k dT)
k k Tref Tref
T
= Z Yicp iV ( dT)

T
=V (/ dT)
Tref

assim, a eq.(2.322) pode ser reescrita:

Dh  Dp

Por " Dr = = —V - (=kVT — pDVh + pDe,VT) + () (2.324)

com a quarta simplificacao re-escreve-se o termo oriundo da Lei de Fourier na
forma —kVT = —pDc,VT e entao:

Dh Dp

PDr ~ Di = —V - (—=pDe,VT — pDVh + pDe,VT) + Q (2.325)

que simplifica para

Dh  Dp )

et N VAN Y 9.32
Dy D T LPVIEQ (2.326)
—~ B
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O termo A pode ser rescrito usando-se a eq.(2.160) e a equacao da continuidade,

eq.(2.159)na forma:

Dh _ Oh
Dt ~ Pt

oh .
=g, TPV \ (zk: Ykhk>

LR RY <h" Yo /T dT)
= P35 . k k k
ot L / P Tref
oh S Vi, 4 g
k

Tref
_ on
~ ot

+pv-Vh

+p Y h§ 4T VY, + pg0 - VT (2.327)
k

Com a mesma manipulac¢ao do termo Vh feita na eq.(2.327), o termo B pode ser

re-escrito para:
V- (pDVh) =V - <pD (Z %, VY + qVT) ) (2.328)
k
substituindo-se as eqs. (2.327) e (2.328) na eq.(2.326) tem-se

ahf o - — Dp o - :
pa%—pz Wy - VY 4000 VT =7 = V- (pD (Z h$, VYi + chT> ) +Q (2.329)
k k

<
o termo C' pode ser re-escrito utilizando novamente a hipotese que a entalpia de

formacao seja um valor constante

(. J/ (.

<

pY WG,V =pi-V (Z h‘},kYk> (2.330)
k k
<

e com uso da equacao da continuidade, eq.(2.159) tem-se:
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hrd o hrd o o 8
pv -V (Z hfykyk) =V. (,thf,kYk) + th’kYka_/; (2.331)
k k k

(. J/

<

assim a eq.(2.329) torna-se:

oh i~ o O D 0 _ -
k k k

—~—

D1 %/—/m
(2.332)
os temos D1 e D2 podem ser reescritos na forma:
p@+z o 12 thYk +thYk
ot 825
D1
D2
T
ZYkhkar@/ dT +Zh
Tref
= thfk o pCp > +Zh kYk (2.333)

assim a eq.(2.332) torna-se:
o . Dp
pzhfk ot Pcp8t+zh kYk : vahf,kYk +pCpU.VT_E
k

-V <pD <Z hS VY, + chT>> +Q (2.334)
k

agrupando-se os termos com temperatura e entalpia de formacao,

Dp
Dt

PZ hf k7o 5t Z hf kYk -V (,0172 h?,kYk> + V- <pD Z h;}kvyk> + Q (2.335)
k k

or
pcpa + pc,v- VT —V - (pDe,VT) —
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ou ainda

Dp
Dt

= —th Zh kYk : (MZ h;,kyk> +V- <pDZh kvn) (2.336)
k

T
pcpaa + pcp,0- VT =V - (pDe,VT) —

usando mais uma vez a hipotese de entalpia de formacao constante,

pcp%Tercpv VT -V - (pDe,VT) — gltj
ap .
=—thk pat + Vi TV (p7Y) = V- (pDVY) | +Q

—

I(pYk)
ot
o [ 9(pY) .
=D hfa (;(;tx) + V- (ptYy) =V - (pDVYy) | +Q (2.337)
k

E

o termo F é a taxa liquida de produgao/consumo da espécie k nas reagdes

quimicas, veja 7?7, entao:

oT r :
P g + et VT =V - (pD5VT) — Zh > i | +@ (2.338)

novamente usando-se a equagao da continuidade chega-se a Equacao da Energia

de Shvab-Zeldovich:

d : :
5 (P& T) + V- (p0T) = V - (pDGVT) ~ Z Wou | Y v i | +Q  (2.339)
j=1

105



E interessante verificar esta equagdo para um escoamento com baixo Ma e sem trans-
feréncia de calor, (Q = 0), por exemplo sem radiacao térmica ou troca de calor entre
fase liquida e gasosa. Para o escoamento com baixo Ma, pode-se mostrar que o termo
da pressao € associado a variacao temporal local da pressao hidrostatica, que por sua vez

pode ser negligenciada. Assim,

8 T
5 (P& T) + Y - (pcy0T) =V - (pD&VT) = Z Wa | Y vkid; (2.340)
ou ainda
o
5; (P&T) = =V - (50T) + V - (pD5VT) Z h% Z Vs, (2.341)
AI’_’ 17 11
v

Em palavras, esta equagao diz que a taxa de variagao temporal da entalpia sensivel
da mistura gasosa no volume de controle, termo I, é igual ao fluxo liquido de entalpia
sensivel nas faces do volume de controle, por adveccao, termo I1, e difusao, termo I11,
mais a taxa liquida de conversao de entalpia de formacao em entalpia sensivel, devido as

reacoes quimicas, termo V.

Com a aproximacao de baixo Ma e sem transferéncia de calor, <Q = 0), a
Equacao da Energia de Shvab-Zel’Dovich na forma da entalpia absoluta, eq.(Eq. 2.326),

torna-se:

Dh

Observando esta equacao, nota-se que a entalpia absoluta é um escalar conservativo.
Lembre-se que as reagoes quimicas transformam entalpia de formacao em entalpia sensivel,

eq.(2.341), mas a entalpia absoluta da mistura, se (Q = 0), ¢é sempre conservada.
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Capitulo 3

Modelos de Combustao Laminar

Guenther Carlos Krieger Filho

As reagoes quimicas do processo de combustao sao fortemente acopladas aos
demais processos envolvidos em um escoamento reativo. Como resultado direto dessas
reacoes encontram-se o aumento da temperatura no escoamento e a alteracao da com-
posicao quimica da mistura. A implicacao deste resultado nas equacoes que governam
o escoamento ¢é a inclusao de termos fontes nas equagoes de conservacao de energia e de
espécies quimicas, assim como na alteracao de propriedades termodinamicas e de trans-
porte da mistura gasosa. Para escoamentos turbulentos, em que se calculam valores
médios ou filtrados, surgem os problemas citados por Jones e Whitelaw (1982) e que
serao discutidos no Capitulo 4.3. Esses autores ressaltam a importancia da modelagem
das flutuacoes turbulentas para a determinacao dos termos fontes das equacoes de con-
servacao das espécies quimicas para casos de escoamentos com reacgoes quimicas. Uma
das formas para se solucionar este problema é a definicao da fracao de mistura, que pode
ser usada para gerar uma equacao de conservacao de espécies quimicas sem termos fonte
(TURNS, 2000). A defini¢ao da fragdo de mistura originalmente foi feita para casos onde
apenas uma unica reacao global, estequiométrica e infinitamente rapida fosse conside-
rada. A Equacao 3.1 apresenta uma equacao global genérica para a definicao da fragao

de mistura.
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1kg de combustivel + s kg de oxidante — (1 + s) kg de produtos. (3.1)

Admitindo que a equagao de reagao global genérica ocorra em quantidades es-
tequiométricas das espécies envolvidas, a razao estequiométrica de oxidante/combustivel
em massa ¢ dada por s. Nesse caso, tem-se que a taxa de consumo de combustivel (wy)

em relagdo a taxa de consumo de oxidante (W,,) pode ser dada por

1
wf == gd]ox. (32)

Baseando-se na Equacao 7?7, pode-se escrever as equagoes das fragoes massicas

para o combustivel (subscrito f) e para o oxidante (subscrito ox) como

8pr 8pruj 0 an .
_ p, 2%t .
ot ox,  on, \"ag, ) T (3:3)

apY:)ac aPYoach 0 8}/030 .
= Doy—— ox 3.4
ot + al'j 8xj P al‘j tw ( )
Definindo a variavel ¢ como
o =Yy — Yo, (3.5)

e admitindo que os coeficientes de difusao méssica para o combustivel e para o oxidante
sao iguais (pDy = pD,, = pD = T',), ao se subtrair a Equacao 3.4 da Equacao 3.3,

chega-se a equagao

Opy , Oppu; _ O (r 3@[)).
J

Ot 0z; Oz, “’axj (3.6)

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

possui termo fonte. Ao se normalizar esse escalar, obtém-se entao a fracao de mistura
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f _ @Y — Yo _ (SYf - }/OIE) - (SYf - }/OCE)O (3 7)
©1 — Yo (SYf - }/;x)l - (SYf - Y;Jz)o7

onde o subscrito (.); refere-se a um ponto do escoamento onde a fra¢do méssica de com-
bustivel é maxima e o subscrito (.)o é associado a um ponto onde a presenga de oxidante é
maxima. Desse modo, partindo-se da Equagao 3.6 a equacao de transporte para a fracao

de mistura pode ser dada por

Opf . Ipfu; _ 0 (rf 9f) . (3.8)

8t 8$J~ N a.ij 3:16]-

Ao se fazer a sua média temporal, com a utilizacao da decomposicao de Favre para a

modelagem de escoamentos turbulentos, chega-se em

opf | Opfu; _ O (. Of
8t ij 6xj f@l’j '

3.1 Modelo de Folha de Chama (Flame sheet)

Versteeg e Malalasekera (2007) consideram que, em estudos cujo interesse se res-
tringe a compreensao global do processo de combustao e a concentracao final das espécies
quimicas predominantes, a simplificagdo por uma tunica reagao global pode ser aplicada.
O modelo de folha de chama (em inglés Flame sheet) (TURNS, 2000) considera que a
reacao global da oxidagao do combustivel de interesse ¢é infinitamente rdapida e ocorre em
proporcao estequiométrica. Assim sendo, para a determinacao das caracteristicas desse
modelo ¢é necessaria a definicao da equacao de reacao global do combustivel de interesse.
Para ilustrar a formulacao e os resultados fornecidos pelo modelo de folha de chama é
apresentada a reacao de combustao estequiométrica do etanol, combustivel usado nas

simulagoes que serao discutidas no Capitulo 9.

CoHsOH + 3,00 (O3 + 3, 7T6N5) — 2,00C05 + 3,00H50 + 11, 28N, (3.10)
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onde os coeficientes que multiplicam as férmulas quimicas correspondem ao seu niimero de
moles na reagao. Para a determinagao da razao estequiométrica de oxidante/combustivel
em massa (s), utilizada na Equacao 3.1, é necessario o conhecimento da massa molar do
etanol (CoH;OH) e do oxigénio (O2) que sao dadas respectivamente por 46,0 kg/kmol e
32,0 kg/kmol. Desse modo, s pode ser calculada

M 3,00 x 32,00
s= Moo, HTXOLH_ g g9, (3.11)
NCyHsOH Mw02H5OH 1, 00 x 46, 00

onde n; é o numero de moles da espécie k e Mw, é a massa molar da espécie k. O
modelo de folha de chama assume que as reagoes quimicas somente ocorrem quando a
mistura é estequiométrica, assim quando esta proporc¢ao é atingida no escoamento, nao
ha a presenca simultanea de combustivel e de oxidante. Além disso, quando a fracao de
mistura é maior que o seu valor na proporcao estequiométrica a mistura contém apenas
combustivel e inertes. Reciprocamente, quando a fracao de mistura é menor que seu valor
estequiométrico ha, apenas, oxidante e inertes. De acordo com esta definicao, a Equacao

3.7 pode ser reescrita da seguinte forma:

(sYr = You) = (=Yor0) _ 5Yy = Yor + Youo

f= = 3.12
(8Yr1) = (=Youp) sYr1+ Yoz ( )

A fracao de mistura estequiométrica, f;, é definida por

Y:)a: 0
= — 3.13
f ¢ SYfJ + Y;)J,‘,O ( )
Para a regiao da mistura pobre, tem-se
_Yvoz + Y:)x 0

= —— 3.14
d sYp1+ Youo ( )

e, para a de mistura rica,
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sY, + }/OJ?,O
f= f

= 3.15
sYp1+ Yoro (8.15)

Com a substituicao dos valores relacionados a reacao de interesse, pode ser mon-
tada uma tabela que relaciona a fracao massica das espécies envolvidas na reagao com a
fracao de mistura. Considerando um sistema de combustao com etanol puro como com-
bustivel e ar como comburente com Y,,, = 0,233, com uma reacao global estequiométrica

de etanol, obtém-se as curvas mostradas na Figura 3.1.

0,8 -
0,7
0,6 -
0,5
0,4 -
0,3 -
0,2 -

Yfuel
Yox
Yin
=—\pr

Fragdo massica

0 U I U I 1 I I
o 01 02 03 04 05 06 07 08 09 1

Fragdo de mistura

Figura 3.1 — Fracao massica das espécies em funcao da fracdo de mistura.

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

forma:

_ h — Zk [Yk (hg — Cp,kTO)]

T ;
ZkYka,k

(3.16)

onde 7' é a temperatura da mistura e ¢, ¢ o calor especifico sensivel da espécie k. Ao
normalizar-se a Equacao 7?7 com os valores maximos e minimos da entalpia total do

escoamento, chega-se em

h — hox,O

pr = el
hf,l - hox,O

(3.17)
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Substituindo esta entalpia normalizada na Equacao ?? chega-se que a equacao de
transporte resultante é semelhante a equacao de transporte da fracao de mistura e assim,

escreve-se a relagao

h — hom,O

== —"
f hf,l - ho:p,()

(3.18)
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Temperatura [K]

Fragdo de mistura

Figura 3.2 — Temperatura da mistura em funcao da fragdo de mistura.

A massa especifica pode ser escrita em funcao da temperatura, a qual é mostrada
na Figura 3.2. A massa especifica da mistura pode ser obtida através da equacgao dos

gases perfeitos:

p
b= (319)
BT 51

onde p é a pressao e R, é constante universal dos gases perfeitos.
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Figura 3.3 — Massa especifica da mistura em fungao da fragdo de mistura.

Portanto, no modelo de folha de chama, apenas com o transporte da fracao de
mistura ¢ definida nao apenas a composicao da mistura, como também é feita a repre-
sentacao da reacao de combustao, que determina a temperatura e a massa especifica da

fase gasosa.

Entretanto, na formulacao deste modelo, a reacao é considerada adiabatica, o
que nao permite a representacao do fenomeno de resfriamento evaporativo de sprays, por
exemplo. Deste modo, para que o resfriamento evaporativo pudesse ser representado foi
feita uma adaptacao no modelo folha de chama para considerar a redugao de entalpia
sensivel do escoamento causada pela evaporagao de goticulas de spray de combustivel.
A adaptacao do modelo de folha de chama original pode ser feita com a consideracao
que a temperatura e massa especifica da mistura gasosa seriam dependentes da fracao de
mistura e da entalpia. Com a representacao do resfriamento evaporativo, a aproximacao
apresentada na Equacao 3.18 nao é mais vélida, pois tanto a fracdo de mistura quanto
a entalpia deixam de ser escalares conservativos. Em uma simulacao com spray, a fase
gasosa € acoplada a fase dispersa através da adicao de termos fonte em suas equacoes
de transporte, tornando a fracao de mistura e a entalpia escalares nao conservativos.
Nesta adaptacao as fracoes massicas das espécies envolvidas na reacao continuaram a

ser dependentes apenas da fracao de mistura, da mesma forma que no modelo original,
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nao havendo portanto alteracao das reacoes quimicas devido ao resfriamento evaporativo.
Com a adaptagao proposta, os valores de temperatura e massa especifica da fase gasosa
foram definidos entre duas condicoes limite, a condi¢ao adiabatica e a condi¢ao em que um
valor méximo de entalpia sensivel é retirado do escoamento. Para a definicao da condigao
limite nao adiabatica foi feita a hipdtese de que toda a massa de combustivel presente na
reacao foi proveniente da evaporacao da fase liquida. Dessa forma é possivel definir as
curvas de temperatura da mistura para a reacao adiabatica e para a nao adiabatica, as

quais sao apresentadas na Figura 3.4.
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= Adiabatica
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Temperatura [K]

Figura 3.4 — Temperatura da mistura em funcao da fracdo de mistura para a reagao

adiabatica e a nao adiabatica.

Nesse modelo de folha de chama adaptado, os valores da temperatura e massa
especifica em condicoes intermediarias sao aproximados por interpolacoes lineares entre
os valores dessas grandezas nas curvas limitantes, em funcao da entalpia absoluta norma-
lizada e da fracao de mistura. Com esta adaptacao é possivel contabilizar os efeitos do
resfriamento evaporativo em um sistema de combustao com spray usando o modelo de

combustao de folha de chama.
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3.2 Modelo de Equilibrio Quimico

Nas aplicagoes mostradas no Capitulo 9, além do modelo de folha de chama,
também o modelo de equilibrio quimico foi utilizado para relacionar a fracao de mistura
com a temperatura, densidade e fracoes massicas das espécies. Este modelo nao sera

apresentado detalhadamente aqui e somente seus aspectos principais serao comentados.

O modelo de equilibrio quimico fundamenta-se na aplicagdo, para uma mistura
reativa, da 2% lei da termodinamica, que diz que para um sistema termodinamicamente
isolado, o estado de equilibrio é o de maxima entropia. Para sistemas com pressao ter-
modinamica constante, é mais comum utilizar-se o mesmo enunciado na forma da mini-
mizacao da energia livre de Gibbs da mistura (G). A defini¢ao da energia livre de Gibbs

da mistura é
G=H-TS. (3.20)

O estado de equilibrio que a mistura reativa atingira espontaneamente, num sistema de

massa, pressao e temperatura constantes, deve satisfazer
(dG) pp, <0, (3.21)

ou seja, para uma mistura num reator, onde P, T e massa sao fixos, todo processo s6 pode
ocorrer na direcao em que haja diminuicao da energia livre de Gibbs. Para uma mistura
de gases ideais, pode-se avaliar a energia livre de Gibbs para a espécie ¢ num reator com

P, T e massa fixos, por

3. (T)=g°(T)+TR,In (%) . (3.22)

na qual o superescrito ° indica a pressao termodinamica de referéncia e P; é a pressao

parcial da espécie i. A energia livre de Gibbs para a mistura de gases é entao

_ o P
Gmist = Z Nigir = Z N; {gi,T + R, TIln (ﬁ)} ; (3.23)
em que N; é o numero de mols da espécie ¢ na mistura. Substituindo-se a Equagao (3.23)
na Equacao (3.21)

—o P _ b
S an; {gﬂ + R,TIn (5)1 +3 " Nid [gin + R,Tln (ﬁﬂ —0 (3.24)

/

~ N

A B
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O termo B é nulo pois d (InP;) = dP;/P;, mas > dP; = 0, e entao:

P’i
dGmist =0= Z sz |:9in + RuTl’I’L (ﬁ>:| (325)

Para uma reacao global genérica na forma
aA+bB+ ..o +eE+ fF+ ..., (3.26)

a alteracao no nimero de moles é proporcional ao coeficiente estequiométrico:

dNA = —ka
dNp = —kb
dNg = +ke (3.27)
dNp = +kf.

Substituindo-se 3.27 em 3.25, tem-se:

" Py Y Pp
—a |:gA,T + R, Tln (ﬁﬂ —b {gB,T + R, Tln (E)] — ..
P, P,
+e [g%’T + R,Tln (FEH +f {g%,T + R,Tin <FF>} +..=0 (3.28)
re-agrupando, tem-se:

(Pg/P°)* (Pp/P°) etc.

—(eg%r+ fG%7+ ... —ag%+ — bgn+— ...) = R, Tln 3.29
S U)ok ng,T _ gaT 9B T ) (PA/PO o (PB/PO)b ele. ( )
A ~ - .
B

O termo A ¢é definido como a variacao da energia de Gibbs padrao entre reagentes e

produtos (AGY%):

AGT = (egpr + G5 + - — afhr — bgpr — ) (3.30)
para T' =T, ¢

AG = (egfp+ fa5p+ ... — agia — b} p — ...)Tref:T (3.31)
O termo B é definido como a constante de equilibrio (Kp)

Kp= (Pg/P°)° . (Pp/P°) etec. (3:32)

(Py/Po)" . (Pg/P°) etc.
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Assim, o estado de equilibrio quimico, para uma dada P e T, fica definido por:

AGT = —R,TIn (Kp) (3.33)

Para sistemas complexos com mais de uma reagao global, pode-se escrever a
Equagao(3.33) para cada uma das reagoes. O lado esquerdo desta equagao é somente
funcao de propriedades termodinamicas da mistura e dos coeficientes estequiométricos da

reacao global. Estes valores sao facilmente encontrados na literatura de termodinamica.

O modelo de equilibrio quimico é mais completo que o de folha de chama por nao
impedir a coexisténcia de oxidante e combustivel para fracao de mistura estequiométrica,

além de permitir reagoes de dissociacgao.

Para exemplificar a aplicagao do modelo de equilibrio quimico, considere a com-
bustao de metano (C'H,) em ar, na proporgao estequiométrica, pressdo termodinamica

constante e sistema adiabatico:

Deseja-se saber as pressoes parciais da mistura, calculada com os coeficientes
b,c,d e e e sua temperatura no equilibrio quimico. Assim o problema tem 5 incognitas.

O sistema de equagoes a ser resolvido é composto por:

e 1% lei da termodinamica para a mistura

Aplica-se a 1% lei da termodinamica para um sistema adiabdtico e a pressao cons-

tante, na forma

produtos (335)

Hreagentes

ou seja, a entalpia absoluta dos reagentes H,cqgentes € igual a entalpia absoluta dos

produtos Hp,odutos-

e Balanco atomico para os elementos C, H e O.
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E claro que se nao fosse permitida a dissociacao de C'Oy, como no modelo de folha
de chama, os coeficientes b = 1 e d = 2 seriam determinados diretamente do balanco
atomico para os elementos C' e H e o sistema estaria determinado. Considerando-
se a dissociacao, o balango atomico para os elementos C, H e O fornece-se trés

equacoes para o sistema:

1=b+c, (3.36)

4=2d+ 2e (3.37)
€

A=2+c+d (3.38)

e 2% lei da termodinamica, ou equilibrio quimico, na forma da Equagao (3.33)

A dltima equagao vem da aplicagao do equilibrio quimico a reacao de dissociagao
de C'O,, conhecida como reacao de deslocamento gas-dgua:

A equacao do equilibrio quimico, Equagao (3.33), para esta reagao é:

(Pco,/P°) . (Pu,/P°)  (b/Nr).(e/Nr)  be

K0 = Peo/ %) (Pao P?) ~ (¢/Nr) (d/Ng) — ed

(3.40)

em que Np é o numero total de mols da mistura. Kp, como ja dito, é obtido de

tabelas termodinamicas em funcao da temperatura da mistura.

Assim, resolve-se o sistema iterativamente e sdo obtidas as pressoes parciais das

espécies e a temperatura.

E bastante comum utilizar-se a grandeza fracao de mistura em conjunto com o
modelo de equilibrio quimico. A fracao de mistura é uma grandeza conservativa e portanto

pode ser associada aos elementos quimicos presentes na mistura. Assim pode-se (KUO,
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1986) relacionar a massa dos elementos C, H e O diretamente ao valor da fragao de
mistura. Com esta formulagao pode-se obter a estrutura da chama laminar em funcao da

fracao de mistura como mostrado na figura a seguir.

250}

15(x}

104

Temperaiure (K]
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mapan Mikture Fraction

Figura 3.5 — Evolucao da temperatura com a fragdo de mistura usando o modelo de

equilibrio quimico.

E importante ressaltar que o modelo de equilibrio quimico nao leva em consi-
deracao a dimensao temporal. O resultado da aplicacao da 1% e da 2% leis da termo-
dinamica e da conservagao da massa indica a temperatura e fracoes massicas das espécies
presentes no sistema reativo, independente do tempo disponivel para a reagao atingir
o estado de equilibrio termodinamico. Os modelos de combustao folha de chama e de
equilibrio quimico adotam a hipdtese fundamental que o tempo caracteristico das reacoes
quimicas do processo de combustao (Tepen) é infinitamente menor que o tempo carac-
teristico dos processos de transporte por adveccao e difusdo no escoamento (7fipy). O
nimero adimensional que expressa esta razao é o Niumero de Damkohler (Da) definido
como

Da = v (3.41)

Tchem

Os modelos folha de chama e equilibrio quimico sao validos em processos de combustao
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nos quais Da — oo. Em situagoes em que processos transitérios sejam relevantes, como

ignicao e extingao, esta aproximacao nao é vélida.

3.3 Modelo de Elemento de Chama (Flamelet)

Além dos modelos de folha de chama e de equilibrio quimico, utiliza-se ampla-
mente o modelo de Elemento de Chama Laminar, em inglés Laminar Flamelet, que serda
discutido nesta secgao. Este modelo é mais completo que os dois anteriores, por incluir
a dimensao temporal. Assim, o modelo estabelece uma relacao entre os tempos carac-
teristicos das reacoes quimicas e do escoamento numa chama laminar. Esta estrutura de

chama laminar serd utilizada também nos modelo de combustao turbulenta.

O modelo de Elemento de Chama Laminar relaxa a hipdtese de Da — oo e,
portanto, é mais geral que os modelos de folha de chama e equilibrio quimico. A hipdtese
fundamental do modelo de Elemento de Chama Laminar é que, para grandes valores de
Da, as reacoes de combustao ocorrem numa camada, de pequena espessura, na vizinhancga
da superficie de fracao de mistura estequiométrica, f = fi. Como conseqiiencia, os gra-
dientes da fracao de mistura, na vizinhanca de f = fy sao extremamente elevados. As
equacoes basicas do modelo de Elemento de Chama Laminar sao as equagoes de con-
servacao da energia 77 e da fragdo de mistura 3.8. A equagdo da energia (??) pode ser
reescrita na forma da equagao da temperatura da mistura. Por simplicidade, adota-se um
valor fixo de calor especifico a pressao constante. Adicionalmente, mantém-se o termo
de variagao temporal da entalpia da mistura e utilizam-se as simplificagoes para escoa-
mentos de baixo Numero de Mach, ou seja, sao negligenciados os gradientes espaciais da
pressao e os efeitos de dissipacao viscosa. Com estas modificacoes, tem-se a equacao da

temperatura da mistura
oT or 9 oT al Op
bl s 2 D— | — hS @ + —, 3.42
pCp 8t + pCp'U/J axj al’z (pCp 81:1) ; ,zw + at ( )

A solucao da equacao de transporte da fracao de mistura, com as devidas condicoes

de contorno, possibilita a determinacao do lugar geométrico dos pontos de fracao de mis-
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tura estequiométrica, ou seja,
f(xit) = fa (3.43)

No modelo de Elemento de Chama Laminar faz-se a hipdtese que as reagoes
ocorrem numa fina camada na vizinhanca da superficie definida pela Equacao 3.43 e
assim define-se um sistema de coordenadas ortogonais local (1, (s, (3,t solidario com esta
superficie de fracao de mistura estequiométrica. Neste sistema de coordenadas local,
a direcao (; é normal a superficie f = fy e as diregoes (5, (3 sao tangentes a mesma
superficie. Para introduzir a fracao de mistura no sistema de coordenadas, transforma-se a
direcao (; em f e o sistema de coordenadas torna-se f, (2, (3, 7. Asregras da transformacao

do sistema de coordenadas ortogonais local sao:

o 9 9fd
5= a T (3.44)
o of o

= o (3.45)
0 af 9 (3.46)

com 7 = 2,3. Asregras de transformacao sao aplicadas a equacao da temperatura
(Equacao 3.42). Adicionalmente, faz-se a aproximagao de que a velocidade na diregao (3
é desprezivel em relagao as outras. Admite-se também que pD # p(f)D(f). Chega-se,

entao a equacao da temperatura

or  OT oT
L 0f\?\ 2T _of T Of T <= T
- KZ (52) )3_J‘2+23_C23f<9§z 2500506 2y 0 (349

, (3.49)

_0(pD) 0T  9(pD) OT 18p
06, G  0G 0G Z it
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Fazendo-se a andlise da ordem de grandeza das derivadas parciais, com a hipdtese
de que a espessura da camada de reacao é pequena, conclui-se que o gradiente de tem-
peratura normal a superficie de fragdo de mistura estequiometrica (Equagao 3.43 ) é

dominante. Assim,

02 02
o >> ac, (3.50)

com ¢ = 2,3. Com estas simplificacoes de ordem de grandeza, e negligenciando-se

a variacao temporal da pressao, reescreve-se a Equacao 3.49 na forma

or  xo0*T 1
- Az :__E he .. .51
(67' 2af2) pe, = Wi (35)

na qual y é a Taxa de Dissipagao Escalar

[(8) (8 ()]

1

_QDZ(%)

A dimensao da Taxa de Dissipacao Escalar y é s™'. Assim, yg evidencia o
tempo caracteristico do processo de transporte difusivo na direcao normal a superficie de
fracao de mistura estequiométrica. Este tempo concorre com o tempo caracteristico das
reagoes quimicas do processo de combustao (lado direito da Equacgao (3.51)). Verifica-se,
entao, que no modelo de Elemento de Chama Laminar, o Nimero de Damkohler nao é
intrinsecamente infinito, como no caso dos modelo de folha de chama e equilibrio quimico.
Um caso limite interessante do modelo de Elemento de Chama Laminar é quando y — 0,
ou seja, o tempo caracteristico para difusao da energia na chama ¢ infinitamente maior
que o tempo caracteristico das reagoes quimicas. Isto significa, veja a Equacao 3.52, que
os gradientes de temperatura tendem a zero e consequentemente a taxa de transferéncia

de calor também. Assim, toda a energia das ligagdes quimicas rompidas no processo de

combustao é convertido em temperatura da mistura:

(aT) Zh" my (3.53)
pcp i=1 '
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Da mesma forma como feito para a equagao da energia e da temperatura, faz-
se a transformacao de coordenadas para a equacao de transporte das espécies quimicas

(Equagao 77?) e tem-se

(% _ 13%) _

or  20f2) p (3:54)

Para o calculo de uma chama com o modelo de elementos de chama laminar,
deve-se usar as Equagoes (3.51) e (3.54), um modelo de cinética quimica adequado para
o célculo do termo de fonte Wy e um valor arbitrario de x representativo. A Figura 3.6

mostra a estrutura de uma chama laminar de ar com metano calculada desta forma.
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Figura 3.6 — Exemplo de flamelet.
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Capitulo 4

Modelos para escoamentos

turbulentos

Guenther Carlos Krieger Filho
Flavio Cesar Cunha Galeazzo

S4vio Vianna

Escoamentos turbulentos desafiam pesquisadores na proposicao de uma descricao
precisa de escoamentos reativos. Turns (2000) menciona que em dispositivos praticos os
escoamentos turbulentos sao encontrados com maior freqiiéncia que os laminares. Essa
observacao é valida nao sé para equipamentos nao reativos, mas também para dispositi-
vos que envolvem combustao. A importancia da turbuléncia é justificada pelo fato dela
influenciar fortemente a taxa de mistura dos reagentes em processos de combustao (KUO,
1986). O comprimento de chamas turbulentas é menor que a de chamas laminares, para
um mesmo fluxo méssico de mistura, mesma razao ar-combustivel, porém com dimensoes
da abertura de injecao diferentes. Em relacao as chamas laminares, as turbulentas apre-
sentam uma zona de reagao, em média, mais espessa (FAETH, 1977). Logo, escoamentos
turbulentos permitem alcangar uma poténcia especifica mais alta que os escoamentos la-
minares, permitindo o projeto de equipamentos mais compactos para uma dada demanda

de poténcia.

Na literatura encontram-se varios exemplos de modelagens de escoamentos rea-
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tivos turbulentos. Os modelos dividem-se em sua maioria nas abordagens baseadas na
média de Reynolds (em inglés Reynolds-averaged Navier Stokes - RANS), devido a sua
vasta aplicacao no campo das engenharias, e em menor quantidade nas abordagens base-

adas nas simulagoes das grandes escalas (em inglés Large Eddy Simulation - LES).

O texto a seguir comega apresentando uma breve introdugao sobre turbuléncia,
em que se discute os conceitos da cascata de energia de Richardson e o espectro turbulento.

Em seguida se discutem em maior profundidade os modelos do tipo LES e do tipo RANS.

Na parte final do texto, alguns exemplos e comparagoes com simulagoes similares
usando LES e RANS sao discutidas. O capitulo é fechado sintetizando os avancos da

modelagem de escoamentos turbulentos e os principais desafios para o futuro.

4.1 Uma breve abordagem sobre turbuléncia

Obviamente que o topico de turbuléncia ¢ demasiado extenso para ser tratado
em apenas uma se¢ao. Existem contudo, alguns pontos que merecem destaque de forma

que a compreensao das técnicas de modelagem LES e RANS sejam melhor absorvidas.

O leitor que esteja familiarizado com os conceitos basicos de turbuléncia pode
pular esta parte do capitulo sem prejuizo da compreensao dos assuntos discutidos nas

préximas segoes.

Quando o tépico de escoamentos de fluidos é discutido, um dos pontos de ques-
tionamento € se o escoamento ¢ laminar ou turbulento. Certamente, é possivel ter uma
ideia, ou mesmo uma vaga ideia, do que seja um escoamento turbulento do ponto de vista
qualitativo. O tipo de escoamento provocado pela hélice de uma lancha, o qual pode ser
observado na parte traseira da embarcacao, remete facilmente ao conceito de algo turbu-
lento. Observagao contraria, seria um escoamento ”comportado”de um filete de agua na

pia do banheiro, por exemplo.

Com base no exposto acima, pode-se dizer que o escoamento turbulento apresenta

algumas caracteristicas.

e Desorganizagao.

125



e Vortices
o Mistura.

Alguns autores, como sugerido pelo excelente video produzido pelo National Com-
mittee for Fluid Mechanics Films (https://www.youtube.com/watch?v=1_oyqLOqwnI) e
apresentado por Dr. Robert W. Stewart, da University of British Columbia, definem a
turbuléncia como uma sindrome. Em que ha a necessidade de que trés ”sintomas” estejam

presentes. Os mesmos citados anteriormente.

Leonardo da Vinci (1452-1519) dedicou parte de seu tempo a observar quedas

d’agua e escoamentos ao redor de obstaculos. Notavelmente, teceu o seguinte comentario;

”Observe the motion of the water surface, which resembles that of hair,
that has two mentions: one due to weight of the shaft, the other to the shape
of the curls; thus, water has eddying motions, one part of which is due to the

principal current, the other to the random and reverse motion”

Embora sem a fundamentacao e o formalismo matematico, uma antencipacao
da decomposicao de Reynolds da velocidade, aonde tem-se um valor médio e uma parte

flutuante em torno da média e que pode ser escrtita como;

_ /
V=040
em que a velocidade v é apresentada como um componente médio v e um componente

flutuante v'.

De forma simples, pode-se pensar nessas flutuacoes em torno da média como uma
"manifestacao”das diversas escalas de tamanho, e por consequéncia de tempo, que estao
presentes na fenomeno da turbuléncia. Neste sentido, pode-se pensar num quadro fisico do
problema de turbuléncia, de bastante utilidade para modelagem da turbuléncia, a cascata

de Richardson.

A ideia sugerida por Richardson, é de que os turbilhdes de grandes escalas sao
sucessivamente fragmentados em menores, até que os ultimos seja destruidos pelas visco-
sidade, em que a energia dos turbilhoes transforma-se em energia desordenada do movi-

mento molecular, ou seja, calor.
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A Figura 4.1 apresenta o conceito da cascada de energia mostrando as diversas
escalas de tamanho dos turbilhdes bem com a transferéncia de energia (cascada), apre-
sentada na zona inercial do espectro. Nesta figura o eixo vertical apresenta o logaritmo
da energia cinética turbulenta dos turbilhoes e o eixo horizontal apresenta o logaritmo do
comprimento de onda (inverso do comprimento do turbilhéo).

Log [E(Kk)]

Efeitos viscosos
predominantes

D @0«

ke Log (k)

Figura 4.1 — Espectro de energia turbulenta. No eixo vertical esta apresentado o
logaritmo da energia cinética turbulenta em fungao niimero de onda k, o qual representa

o inverso da escala de tamanho dos turbilhoes.

Enquanto na modelagem RANS toda a turbuléncia é modelada, a modelagem
LES esta baseada, na solu¢ao na malha computacional de parte das escalas de tamanho
apresentadas na Figura 4.1. As escalas de tamanho que forem menores do que a malha

computacional serao modeladas.

Nas proximas secoes sera discutido o procedimento para obtencao de um modelo
matematico que viabilize a resolucao do escoamento principal e uma faixa de tamanho

das escalas turbulentas.

4.2 Modelos de turbuléncia - LES

Esta secao tem como objetivo apresentar os conceitos fundamentais e iniciais
da modelagem LES para escoamentos turbulentos. LES, do inglés, significa Large Eddy

Stmulation o que implica que além do escoamento principal, as maiores escalas de tamanho

127



da turbuléncia serao resolvidas na malha computacional.

Desta forma, a modelagem LES esta no meio do caminho entra a modelagem
RANS (Reynolds Averaged Navier Stokes), em que o escoamento médio é resolvido e a
abordagem DNS (Direct Numerical Simulation) em que todo os espectro turbulento é

resolvido.

4.2.1 Equacionamento

O Capitulo 2 apresenta o conjunto de equacoes que governa o escoamento reativo.
Ao que diz respeito a conservacao da quantidade de movimento, pode-se aplicar a segunda

Lei de Newton a um elemento de fluido, a qual leva a classica equacao de Navier-Stokes.

Em sua esséncia, a equacao de Navier-Stokes representa um balanco de forgas em
um elemento de fluido. Conjuntamente ao principio da conservacao de massa e energia,
pode-se descrever o escoamento de grande parte dos fluidos. No entanto, conforme dis-
cutido na se¢ao anterior, o fenomeno de turbuléncia tem como caracteristica uma grande

variedade de escalas de tamanho e de tempo.

Os diversos turbilhoes oriundos do escoamento turbulento apresentam tamanhos
da ordem de grandeza do escoamento variando até as menores escalas turbulentas, na
qual a energia cinética turbulenta é dissipada na forma de calor. Estas escalas menores,
conhecidas como escala de Komolgorov, ficam encarregadas de dissipar toda a energia

cinética turbulenta transportada desde as maiores escalas dos turbilhoes.

A Figura 4.1 ilustra como a cascata de energia ocorre levando em conta as escalas

de tamanho dos turbilhoes.

Conforme apresentado inicialmente, o conceito por tras da abordagem LES (do
inglés, Large Eddy Simulation) é calcular o escoamento principal e os grandes turbilhoes.
As estruturas menores, ou seja, os turbilhoes de menor escala de tamanho, nao sao si-
mulados. De fato a contribui¢ao dos turbilhoes de menor tamanho para o fenémeno de

turbuléncia é realizada através de modelos.

O primeiro passo na modelagem LES ¢é introduzir um limite que estabeleca a

divisao entre a escala de tamanho a qual deseja-se que seja resolvida e a escala de tamanho
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a qual serd modelada. A partir da andlise do espectro de energia turbulento, pode-se
identificar um tamanho de turbilhao para qual todos os demais turbilhoes menores do

que esse serao modelados.

A Figura 4.2 ilustra a filosofia da modelagem LES. A linha continua no gréfico in-
dica a faixa de tamanho dos turbilhoes quer serd resolvida computacionalmente. Pode-se
notar na Figura 4.2 que ha um direcionamento para uma caixa, a qual pode ser interpre-
tada com o limite entre a escala de tamanho do que sera resolvido na malha computacional
e o que serd menor do que a malha computacional. A faixa de tamanho menor do que
a malha, representado na Figura 4.2 pela linha pontilhada, tera de ser modelada. Como
trata-se de uma faixa de tamanho menor do que a malha computacional, fica razoavel su-
gerir em modelos sub-malha, ou sub-grid, como é mais comumente utilizada na literatura

inglesa.

Dentro deste contexto, é natural pensar na ideia de um filtro, o qual estabelece
a faixa de escalas de tamanhos turbulentas que serao resolvidas e a faixa de escala de
tamanho que serda modelada. Na proxima secao sera discutido a operacao de filtragem e
que impactos essa abordagem traz para o equacionamento do problema do escoamento

turbulento.

AE

A,
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o
%
S

S
R
®

Resolvido "-.N&o resolvido

y
k
Caixa

Figura 4.2 — Espectro de energia turbulenta. No eixo vertical esta apresentado o
logaritmo da energia cinética turbulenta em fungéo niimero de onda &, o qual representa

o inverso da escala de tamanho dos turbilhoes.
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o )

Figura 4.3 — Velocidade ao longo do eixo x. A linha sélida apresenta o valor médio da
velocidade e a linha irregular, apresenta as flutuagoes em torno da média. Na andlise
LES, o sinal da velocidade ¢ filtrado de acordo com o tamanho L da malha computaci-

onal.

4.2.1.1 Filtragem

Considerando-se o componente x da velocidade, u,, medido ao longo de uma
linha, este irda conter as flutuagoes em torno do valor médio, tanto devido as escalas
pequenas quanto as escalas grandes. A equacao abaixo apresenta o componente médio da

velocidade, u, e suas respectiva flutuagao em torno do valor médio, ! .

— /
Uy = Uz + Uy,

Na abordagem LES, é necessario que haja uma distin¢ao entre as duas escalas de
tamanho, uma distin¢ao entre a escala dos grandes turbilhoes e dos pequenos turbilhoes.
Esta separacao pode ser obtida a partir da ideia de filtragem que estd baseada no conceito

de convolugao do campo de velocidade com uma fungao filtro. Considere a seguinte funcao,

em que G(r) é uma funcao filtro definida por

1
Gr) = 7,1l < L2
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G(r)=0,|r| > L/2

L

- € a média local de u, na vizinhanca de x e a média foi

Evidentemente que u

calculada ao longo de um comprimento L, conforme ilustrado na Figura 4.3. Consequen-

L

» € um valor suavizado, ou melhor dito, filtrado de u,, no qual as flutuagoes

temente, u

devido as escalas menores do que L nao estao presentes.

Existem, contudo, funcgoes de filtro alternativas. Um exemplo, é o filtro Gaussi-

ano apresentado abaixo;

o ew(f)

1
T2
Em geral trés tipos de filtro sao os mais comuns;
e Filtro do tipo caixa

e Filtro Gaussiano

e Filtro senoidal

De forma andloga a decomposi¢ao de Reynolds, aplicada na modelagem RANS,

pode-se introduzir a notagao 1, = u%, de tal forma que 1, representa o sinal filtrado.

Neste momento, ainda que haja alguma analogia com a modelagem RANS, nao

deve-se confundir o valor de wu, com o valor médio apresentado no inicio desta secao.

O mesmo raciocinio pode ser facilmente estendido para trés dimensoes em que a

seguinte notagao é apresentada

u=7u-+u

na qual v’ pode ser definido como u — w. Cujo valor de @ consiste na velocidade
filtrada e u’ na velocidade residual. Conforme antecipado, ainda que a abordagem acima

seja remanescente da decomposicao de Reynolds, existem alguma diferencas as quais sao
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importantes. Por exemplo, em geral % # % e consequentemente v/ # 0, o que significa
que os valores filtrados na velocidade residual sao diferentes de zero. Além disso, @ nao
representa a velocidade média do escoamento, mas a soma dos valores médios mais as

grandes escalas de tamanho da turbuléncia.

4.2.1.2 Filtragem aplicada as equagoes de Navier - Stokes

Voltando nossa atencao para a equacao de Navier - Stokes previamente discutida,

é conveniente apresentar a equacao de acordo com a notacao de Einstein para as derivadas;

2
ot (9a:j
Aplicando o filtro a equacao de Navier - Stokes e considerando que as operagoes

de filtragem e diferenciacao comutam, pode-se escrever a equacao acima em um formato

mais familiar;

+ VVQQIZ'

o a@i_j): LoP 107

ot +8_:1:j _Eﬁxi p Ox;

7y = plugt; — uy)

o qual muito lembra a abordagem RANS (Reynolds Averaged Navier Stokes)
No entanto, e efeito da filtragem na modelagem LES, introduz um componente de
tensao, digamos ficticio, chamado de tensao residual. Este é analogo a tensao de Reynolds

introduzido devido a média temporal, conforme discussao apresentada no equacionamento

RANS (Reynolds Averaged Navier Stokes).

Cabe chamar a atencao para o fato que a equagao filtrada apresentada imedi-
atamente acima leva em conta apenas as escalas de tamanho (turbilhées) L e maiores.
Assim, a equacao deve ser integrada em uma malha computacional ~ L. Em geral L é

escolhido de tal forma que sejam consideradas as escalas de tamanho que estejam na faixa
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do espectro de energia cinética turbulenta denominada inercial. Em outras palavras, na
faixa do comprimento de onda em que a energia cinética turbulenta F(k) ”cascateie”, se
me permite o neologismo, de acordo com ~ k~°/3. Neste sentido, nos falta encontrar uma
forma de caracterizar o tensor tensao residual que surgiu na equacao de Navier Stokes,

em funcao da operacao de filtragem.

4.2.2 Modelos de sub-malha

De acordo com a filosofia da modelagem LES e a operacao de filtragem, os ta-
manhos de escala menores do que a malha computacional sao considerados na velocidade
residual «'. Como consequéncia o termo adicional (Tensor Tensao Residual) da equagao

de Navier - Stokes, devido a filtragem necessita ser modelado.

Um dos métodos mais populares para modelagem das escalas de tamanho nao
resolvidas em LES consiste na aplicacao do modelo da viscosidade dos turbilhoes, ou como

¢ mais conhecido na literatura inglesa, eddy-viscosity model.

Nesta abordagem, o tensor tensao residual é escrito como
R _ 9 S+ 15 R
Tij = 4PVR9i,j 3 0.5 Tk, k

cujo vg é a viscosidade turbilhonar (eddy viscosity) devido a velocidade residual. Desta

forma temos;

ow; 0 (m@-) _ _%ZIZ + 2% [(u+ VR)S;,J']

Como etapa final, é necessario prescrever o valor de vg. Com base em argumentos
fisicos, ¢é sugerido que vgi seja determinado pelas escalas de tamanho nao resolvidas na
malha computacional que tenham o maior contetido energético. Neste caso, busca-se os

turbilhoes com escala de tamanho imediatamente inferiores a L.

Nesta linha, um candidato natural pode ser obtido por

vr ~ L(v?)?
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em que v? é a energia cinética dos turbilhoes de tamanho L. De acordo com o
modelo sugerido por Smagorinsky, o qual fora desenvolvido dentro do contexto da comu-
nidade cientifica voltada para a meteorologia, v? é da ordem de L*(S; ;S ;), podendo ser

escrito como

VR = Ong(QS;jS;J)%

A constante Cg, a qual usualmente é atribuindo o valor de ~ 0.1, é chamada de
constante de Smagorinsky. O modelo proposto por Smagorinsky, o qual é extremamente
popular, apresenta algumas deficiéncias (sendo muito dissipativo nas proximidades de
paredes) no entanto parece funcionar bem para modelagem da turbuléncia isotrépica, es-
coamentos cisalhantes (free shear flows) e escoamentos em tubos. Varios aperfeigamentos
foram propostos de forma a melhorar o modelo na regiao préxima a paredes. O modelo
em que a constante Cg varia em funcao do tempo e do espaco é um exemplo. Tal abor-
dagem é comumente chamada de modelo dinamico (Dynamic Model). A ideia por traz
da abordagem dinamica consiste na aplicacao de dois filtros com diferentes tamanhos, o

que permite a escolha de melhor valor de C's de acordo com o escoamento do fluido.

Cada vez mais a modelagem LES tem ultrapassado os muros da academia e tem
sido empregada em problemas de engenharia. A modelagem evita varias incertezas e cons-
tantes dos modelos de fechamento do problema de turbuléncia, comumente encontrados
na modelagem RANS e ao mesmo tempo nao esta limitada pelas restrigcoes impostas pela
simulacao direta (DNS - Direct Numerical Simulation). No entanto, a abordagem LES
ainda é muito mais custosa do ponto de vista computacional, quando comparada com
a abordagem RANS. Além disso, conforme visto, a modelagem em regioes préximas as
paredes ainda requer aprimoramento. De forma a capturar as caracteristicas da camada
limite, muitas vezes a malha computacional precisa ser tao refinada, que eventualmente

tem-se um modelagem DNS.
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4.2.3 Condicoes de contorno

Conforme discutido anteriormente existem algumas particularidades na modela-
gem LES, principalmente no que diz respeito a solugao do escoamento nas proximidades

de paredes.

Desta forma alguns pontos devem ser observados.

Paredes - Solid walls

Condigoes de nao deslizamento (V' = 0): Alta resolugao da malha computacional

Baixa resolucao da malha computacional requer condigoes artificiais.

Perfil linear para a subcamada viscosa

Perfil logaritmico para as demais regides da camada limite.

Cabe salientar que as funcoes de parede tem apresentado bons resultados para escoamentos
préximos a paredes. Por outro lado, escoamentos com separagao do fluido bem como

circulacao apresentam uma acuracidade dos céalculos discutivel.

Aberturas - Outflow

e Como de costume, os contornos de saida devem estar o mais distante possivel da

regiao do dominio computacional em que os gradientes sao significativos

e Para escoamentos em regime transiente e que apresentem circulacao, algums apro-
ximagoes fisicas sao necessarias. Neste sentido, deve-se evitar que solucoes dentro
do dominio computacional sejam extrapoladas para as fronteiras. Ainda, os vértices

devem passar pela fronteira sem grandes pertubagcoes ou reflexoes.

Entrada - Inflow

e Os valores médios para os componentes da velocidade, nao sao suficientes para

modelagem LES

e Trés componentes da velocidade (u(x,y, z,t), v(z,y, z,t), w(x,y, z,t)) em fungao do

espaco e do tempo sao necessarios.
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4.2.4 Aspectos numéricos

Diferentes métodos numeéricos sao utilizados na modelagem LES nos dias de hoje.
Em principio, essencialmente todos os métodos comumente usados em CFD pode ser

aplicados desde que sejam 3D e nao estacionario. Alguns exemplos sao citados a seguir;

e métodos espectrais
e diferenca / volume finitos

e clementos finitos

Como finalidade, a abordagem numérica deve estar focada na alta acuracidade

do céalculo do escoamento cobrindo uma boa faixa das escalas turbulentas.

No que diz respeito a discretizacao temporal, métodos explicitos no tempo sao
empregados, podendo ser de segunda ou quarta ordem. Nas proximidades de paredes,
esquemas implicitos para os termos viscosos sao provavelmente uma opc¢ao e conforme ja

discutido, o refino da malha, principalmente na dire¢ao do escoamento é essencial.

Quanto a discretizagao espacial, ¢ muito importante que propriedades dissipativas
do esquema numérico seja as menores possiveis, tendo em vista a natureza da abordagem

da modelagem LES.

Em geral a literatura aponta para experiéncias nao muito satisfatérias com es-
quemas do tipo upwind, de qualquer ordem de acuracidade, i.e QUICK. Normalmente, os

esquemas mais adotados sao diferencas centrais e métodos espectrais.

Os termos viscosos, face sua natureza eliptica, sao em geral discreteados por

esquemas de diferencas centrais.

4.3 Modelos de turbuléncia RANS

Dentre os varios modelos baseados na abordagem RANS destacam-se o modelo
k —e e o modelo RSM. Versteeg e Malalasekera (2007) consideraram o modelo k — ¢ como

o modelo mais usado até o momento. Pope (2000a) ressalta a sua versatilidade devido a
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capacidade de poder ser usado em uma vasta diversidade de aplicagoes. Porém, apesar de
seus intimeros sucessos, o modelo k — £ nao apresenta resultados muito apropriados para
a modelagem de escoamentos livres. Uma das formas encontradas para melhorar os resul-
tados nesses casos é de ajustar as constantes do modelo, como feito por Fiorina, Gicquel
e Veynante (2009), Obliego e Gass (1999), Chen, Yam e Armstrong (1999), Hinz, Hassel
e Janicka (1999a) que utilizaram o modelo em questao. Aplicagoes deste modelo e suas
variacoes para a simulacao de sistemas com sprays podem ser encontrados em Diiwel et
al. (2007), Chrigui (2005), Zhou e Yao (1992), Ge e Gutheil (2008) e Hollmann e Gutheil
(1998). O modelo dos tensores de Reynolds (em inglés Reynolds Stress Model - RSM)
também chamado de modelo de segunda ordem ou second-moment closure é considerado
o modelo de turbuléncia mais simples capaz de descrever os tensores de Reynolds sem
necessitar de ajustes para cada caso simulado (VERSTEEG; MALALASEKERA, 2007). No
entanto, apesar do consumo adicional no tempo de processamento, o modelo dos tensores
de Reynolds nem sempre apresenta resultados claramente superiores aos modelos de tur-
buléncia mais simples para algumas classes de escoamento. O seu uso justifica-se para a
modelagem de escoamentos com caracteristicas provenientes da anisotropia do tensor de
Reynolds, como escoamentos com fortes movimentos helicoidais (ROCHAYA, 2007). Seme-
lhantemente ao modelo k — ¢ , o RSM nao é adequado para a simulacao de escoamentos
livres. Os trabalhos de Chen (1999), Coelho e Peters (1999) e Hinz, Hassel e Janicka
(1999b) mostram exemplos de aplicagoes do RSM para a simula¢do de chamas gasosas
e os trabalhos de Rochaya (2007) e Chen e Pereira (1996) exemplificam o seu uso para

chamas com spray.

Outra forma de modelar a turbuléncia é através da proposta pela simulagao das
grandes escalas turbulentas, a abordagem LES. Diferentemente da abordagem em RANS,
técnica em LES nao faz a média temporal das equacoes de Navier-Stokes, mas sim, uma
filtragem espacial. Com esta filtragem espacial as grandes escalas do movimento turbu-
lento sao efetivamente calculadas, enquanto que as demais escalas sao modeladas através
de relagoes matematicas. O modelo LES alcanca resultados com grande exatidao quando
comparados a dados experimentais e resultados de modelagens baseadas na média de
Reynolds. Entretanto, os custos computacionais envolvidos na modelagem da turbuléncia

com LES ainda sao mais altos que os custos envolvidos nas modelagens baseadas na média
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de Reynolds (CHRIGUT; AHMADI; SADIKI, 2004). Exemplos de chamas turbulentas modela-
dos com LES podem ser encontrados nos trabalhos de Fukumasu (2010), Andrade (2009)
e Mustata et al. (2006). Apte, Mahesh e Moin (2009) e Jones, Lyra e Marquis (2010)

mostram exemplos de aplicacao do modelo LES para a simulacao de sprays nao reativos.

4.3.1 Modelo de turbuléncia - k — ¢

O modelo k — ¢ (LAUNDER; SPALDING, 1974) baseia-se na média temporal das
equacoes envolvidas na modelagem do escoamento de interesse. Para escoamentos com
massa especifica constante esta média temporal é feita utilizando-se a decomposicao de
Reynolds. Na decomposicao de Reynolds as varidveis instantaneas sao decompostas na
soma de seu valor médio e sua flutuacao turbulenta conforme mostra a Equacao 4.1, para

a variavel 1.

=9+, (4.1)

onde, 9 corresponde ao valor médio de ¢ e ¢/ & sua flutuacdo turbulenta. Apds esta
decomposicao, é feita a média temporal das equagoes governantes do escoamento reativo
(Equagoes 7?7, 77, 7?7, e ?7) obtendo-se assim as equagoes médias baseadas na decom-
posicao de Reynolds. Entretanto, como discutido por Versteeg e Malalasekera (2007) e
Jones e Whitelaw (1982) a utilizagdo desta forma de decomposi¢do em escoamentos tur-
bulentos com massa especifica variavel acarreta no aparecimento de termos relacionados
a flutuacao de massa especifica nas equagoes. Para evitar esse problema é sugerida a

utilizagao da decomposigao de Favre, que é dada por

=1+ = % +¢7, (4.2)
T
p=" (4.3)
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Dado o interesse em escoamentos reativos, a decomposicao de Favre foi utilizada
para deduzir as equacoes das propriedades médias do escoamento. Ao aplicar esta decom-
posicao ponderada pela densidade nas equagoes instantaneas que governam o escoamento

reativo, e posteriormente fazendo a média temporal, chega-se a

op  Opi, _
opu; | Opuu; Op | 0(7y — puivy)
_ 45

opY, opYiu; O v\  —

_ D, 2k 4.
ot " ow,  om, \"as, ) T (4.6)
oph  Ophu; O [ g Oh

_ He 4.
ot * 0z; z; (m@xj ’ (47)

onde 7;; corresponde ao tensor das tensoes viscosas do escoamento médio, pu,;u; é o tensor
das tensoes turbulentas, ou o tensor de Reynolds, e o; é o nimero de Prandtl turbulento.

O tensor das tensoes viscosas do escoamento médio pode ser dado por

— -~ 2 ou,
Tij = 2155 — 503 (“a_x:) : (4.8)

Os modelos de turbuléncia baseados na abordagem RANS tém por funcao a
modelagem do tensor de Reynolds. O modelo k& — ¢ assume que ha uma analogia entre
esse tensor e o tensor das tensoes viscosas do escoamento médio. Esta analogia é dada

pela hipotese de Boussinesq que define o tensor de Reynolds como

2
zPkdij, (4.9)

—puit; = 215 — 3
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onde p; ¢ a viscosidade turbulenta e k é a energia cinética turbulenta dada por

1,
Pope (2000a) destaca que o modelo k — ¢ consiste na modelagem da viscosidade

turbulenta da seguinte forma:

L2

o= PO, (4.11)
onde C'u é uma constante de ajuste deste modelo de turbuléncia, com o valor de 0,09,
e € é a taxa de dissipacao de energia cinética turbulenta. O modelo k — ¢ focaliza-se
nos mecanismos que afetam a energia cinética turbulenta do escoamento (VERSTEEG;
MALALASEKERA, 2007). Nesse sentido esse modelo propoe o cdlculo do transporte da

energia cinética turbulenta (k) e de sua taxa de dissipagao ().

> + 2#1537@; : Sij — pE, (412)

Opk | Opki; _ 9 (pu Ok
3t afﬂj N 81']‘

oy, 0x;

_ ~_~ 2
Ope N opeu; 0 (ut Oe ) Lol < (4.13)

ot oz, 0z, \o. 0z, g2+ Sig = CoeP 7
onde oy, 0., C1., Cs. sao constantes de ajustes que neste modelo de turbuléncia tém
os valores de 1,00, 1,30, 1,44 e 1,92, respectivamente (LAUNDER; SPALDING, 1974). Na
Equacao 4.12 os termos partindo da esquerda correspondem: a taxa de variacao temporal,
ao transporte advectivo, ao transporte molecular difusivo, a taxa de producao e a taxa de
dissipagao da energia cinética turbulenta. Os termos da Equacao 4.13 sao analogos aos

da Equacao 4.12, porém aplicados a ¢.

4.3.2 Modelo das Tensoes de Reynolds - RSM

O modelo das tensoes de Reynolds compoe-se de equacoes que representam cada

uma das componentes do tensor de Reynolds, presentes nas equacoes de Navier Stokes apds
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a aplicacao da média de Reynolds. O modelo é composto por equacoes de transporte das
tensoes de Reynolds, juntamente com uma equacao para a taxa de dissipacao da energia
cinética turbulenta. Em escoamentos tridimensionais, sete equacoes de transporte sao

necessarias.

As equacoes de transporte das tensoes de Reynolds (,ou;u;) (WILCOX, 2006) sao

ot (puzu ) + 8_xk (pukuiuj)

Derivada temporal local Convecgao
0 [ 0 o —
W
= ——— | puijuy, + p (Orju; + 0 }—1—— —— (uiu,
. aZL'k i k ( J ? ) aZL'k al'k( 7 ])
Difusao turbulenta Difusao Eolecular

-, O — ou,  ouy (414)
—p (u ko I yu 8xk) - gﬁ (giuje +gjui0)1 +p (8@ + (9_902)

-~

~ ”  Produgéo de empuxo (buoyancy) — ~
Termo de produgao de tensao Deformagao por pressao
ou, 3
Il
—2u 2ka, ( rEikm + WU Eikm ) + S
&Ek 81’k LomT )4 ~~
——— o~ . Termo fonte
s Producgéao por rotagdo do sistema
Dissipagao

Os termos de conveccao, difusao molecular, producao de tensao e producao por
rotacao do sistema nao necessitam de modelagem, enquanto os termos de dissipagao,

difusao turbulenta, producao de empuxo e deformacao por pressao sao modelados.

O modelo das tensoes de Reynolds requer a imposi¢ao de condigoes de contorno
para cada componente do tensor de Reynolds e para a taxa de dissipagao turbulenta.
Como esses valores raramente sao conhecidos, a sua estimativa ¢ uma desvantagem de se

utilizar esse tipo de modelo.

4.4 Aplicacoes

Mais recentemente, a metodologia LES tem sido empregada em problemas de en-
genharia. Este avanco é devido dentre outros fatores a maior capacidade de processamento

dos computadores.

Outro aspecto bastante importante da modelagem LES, assim como DNS é que

ambas tem contribuido enormente para compreensao da turbuléncia e do escoamento
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turbulento.

A Figura 4.4 abaixo apresenta um caso de dispersao de gds metano em uma planta
de processamento quimico. Casos idénticos foram simulados com modelagem LES e como
modelagem RANS. A andlise da Figura 4.4 mostra claramente as diferentes escalas de
tamanho capturadas na modelagem LES (imagens do lado esquerdo). Por outro lado, a

modelagem RANS apresenta um perfil de concentragao de gas mais suavizado.

@ (b)

(c)

Figura 4.4 — Comparagao da modelagem LES e RANS para um caso de dispersao
de gds numa planta de processamento quimico.(a) Caso modelado como LES para o
vento vindo da esquerda para direita. (b) Caso similiar modelado via RANS. (c) Caso
modelado com LES para vento perpendicular a figura. (d) Caso similar modelado via

RANS -(Cortesia L4risj - UNICAMP)

A Figura 4.5 abaixo apresenta uma situacao similar a apresentada na Figura 4.4,
no entanto os resultados sao apresentados para um vista superior. Novamente é facil
observar pela analise da Figura 4.5 a evidéncia dos diversos turbilhoes devido a resolugao

das grandes escalas turbulentas.

Uma area de modelagem computacional que requer a aplicacao da abordagem

LES é a modelagem de incéndio. Coédigos como o FDS (Fire Dynamics Simulator) e
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(b)

(d)

Figura 4.5 — Comparacao da modelagem LES e RANS para um caso de dispersdo de
gas numa planta de processamento quimico. Vista superior(a) Caso modelado como
LES para o vento vindo de cima para baixo. (b) Caso similiar modelado via RANS. (c)
Caso modelado com LES para vento de baixo para cima. (d) Caso similar modelado

via RANS -(Cortesia Ljrlsj - UNICAMP)
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FireFoam, sao exemplos de ferramentas computacionais utilizadas para modelagem de

cenarios de incéndio em que a abordagem LES é empregada.

A Figura 4.6 apresenta o esquema do experimento conduzido por Kim & Ryou,
em que hexano e etanol foram queimados em um recipiente colocado dentro de uma capela.

Pontos de monitoramento foram espalhados ao redor da chama, conforme apresentada na

Figura 4.6.
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Figura 4.6 — Esquema do aparato experimental sugerido por Kim & Ryou para um
incéndio em pog em escala laboratorial. (Kim, S.&H. Ryou (2003). An experimental
and numerical study on fire suppression using a water mist in an enclosure. Building

and Environment. 38, pp.1309-1316.)

O mesmo experimento foi reproduzido numericamente e os resultados da si-
mulagao da chama em uma poga de etanol estao apresentados na Figura 4.7. A andlise
da Figura 4.7 mostra as flutuagdes da chama tanto no tempo quanto no espago (tendo
em vista que temos duas imagens em instantes de tempo distintos). Note que a Figura
4.7 (a) apresenta uma chama mais espessa enquanto que a Figura 4.7(b) apresenta uma
chama menos espessa. Tendo em vista que os dois resultados apresentados sao em ins-
tantes de tempos diferentes, é facil notar a flutuacao da chama. Além disso também é
possivel observar a distribuicao espacial distintas. Nos dois casos a presenca dos turbilhoes
¢ nitida.

A Figura 4.8 abaixo apresenta no eixo Y a temperatura medida acima da chama e
no eixo X o tempo do incéndio, para o mesmo caso simulado na Figura 4.7. Os resultados

foram medidos a cerca 2 metros acima da chama, conforme a Figura 4.6 e uniformemente
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Figura 4.7 — Simulagao de fogo em uma poga de etanol em dois instantes de tempo. (a)
Presenca de uma chama mais espessa com diferentes escalas de tamanho dos turbilhoes.
(b) Chama menos espessa com modesta distribuigao de turbilhées(Cortesia Ljrlsj -

UNICAMP)

distribuidos préoximos ao teto da capela. Os valores obtidos com a simulagao LES, usando

o FireFoam, foram comparados com dados experimentais.

Andlise da Figura 4.8 mostra uma boa concordancia dos valores calculados com

os dados experimentais.

A Figura 4.9 apresenta a liberacao de gas metano a partir da regiao do jato em
que o nimero de Mach é inferior a 0,3. O cisalhamento decorrente do jato de metano e o ar
provoca instabilidades (Kelvin - Helmholtz) as quais se manifestam nos vortices formados.
As irregularidades sao prontamente capturadas na modelagem LES apresentada na Figura

4.9.

A modelagem de jatos é de grande importancia em varios problemas de enge-
nharia desde a perda de contencao em linhas de unidades de processamento quimico até
a aplicacao de farmacos para tratamento de enfermidades do trato respiratério. Neste
sentido, ha um grande interesse por parte da comunidade cientifica do entendimento do

fenomeno, bem como sua modelagem numérica.
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Figura 4.8 — Simulacdo de uma chama difusiva em uma uma poga de metano. A tem-
peratura apresentada no eixo Y representa o valor medio de 4 pontos de monitoramento
localizados 2 metros acima da poga e igualmente separados. O eixo x apresenta o tempo

de evolugao da queima da poga. (Cortesia Lirisj - UNICAMP)

|

Figura 4.9 — Simulagdo de uma liberagdo de metano na regiao a jusante do furo em

que o numero de Mach é inferior a 0,3. (Cortesia L4ris4 - UNICAMP)

146



4.5 Comentarios Finais

Certamente a técnica da modelagem LES (Large Eddy Simulation) muito contri-
buiu e continua contribuindo para o estudo da turbuléncia. A simulagao numérica ajuda

no entendimento do fendmeno bem como a natureza do escoamento.

De uma forma geral, a metodologia LES pode ser enquadrada como uma aborda-
gem que estd entre o DNS (Direct Numerical Simulation) e a modelagem RANS (Reynolds
Averaged Navier Stokes). Apenas as menores escalas turbulentas precisam ser modeladas,
sendo as maiores escalas turbulentas resolvidas na malha computacional conjuntamente

com o escoamento principal.

Até recentemente LES era aplicado em escoamentos simples, com foco exclusivo
em pesquisa. Esse cenario vem mudando rapidamente e existe uma grande tendéncia para

modelagem de problemas complexos de engenharia de interesse pratico.

Ainda assim, existem areas em que a modelagem precisa avancar. Conforme dis-
cutido neste capitulo, o aprimoramento dos modelos de parede é um quesito importante
e é uma darea ativa de pesquisa. Avancgos nesta drea proporcionarao modelagem de es-
coamentos entre paredes com custo computacional aceitavel. Outro ponto que merece
destaque ¢é a investigacao nas técnicas de filtragem para modelos sub-grid em malhas nao

estruturadas.

Nao obstante, estudos de acustica, incéndio, aerodinamica e aeroespacial tem

utilizado cada vez mais a modelagem LES. Em alguns casos, a analise é combinada com

modelos RANS.

Os resultados obtidos sao bem promissores e combinados com o aumento da

capacidade de computacao, a metodologia LES é cada vez mais atrativa.
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Capitulo 5

Modelos de Combustao Turbulenta

Guenther Carlos Krieger Filho

Flavio Cesar Cunha Galeazzo

A combustao, tal como outras reagoes quimicas, dependem da mistura ao nivel
molecular dos reagentes. Apos esta condi¢ao ser cumprida, a reagdo quimica pode ser
iniciada. Em fluxos laminares, a difusao de espécies moleculares é responsavel por essa
mistura. Se o fluxo for turbulento, por outro lado, os elementos do fluido sao transportados
por flutuagoes turbulentas, o que aumenta a mistura, em comparacao com um fluxo

laminar.

Um dos principais desafios na modelagem de sistemas de combustao é a descrigao
da interagao entre mistura turbulenta e reacao quimica. Na literatura, diferentes aborda-
gens de modelagem sao conhecidas. Os modelos de reacao mais frequentemente utilizados

podem ser divididos nas seguintes categorias:

e Modelos baseados em PDF
Estes modelos sao baseados na funcao de densidade de probabilidade (em inglés
Probability Density Function - PDF) das principais varidveis da rea¢ao quimica.
Supoe-se que as escalas de tempo e comprimento da mistura e da reacao sao total-
mente descritas na forma do PDF, ou seja, nenhuma hipéteses restritivas em relagao

a cinética quimica e ao transporte turbulento sao feitos a priori.
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e Taxa de dissipagao de escalar
A taxa de dissipacao de escalar (em inglés scalar dissipation rate) descreve o rela-
xamento das flutuagoes devido a mistura molecular. Modelos desta categoria sao
baseados na hipdtese de que a escala de tempo da reagao é sempre muito menor
do que a escala de tempo da mistura turbulenta. Supoe-se que a velocidade de
reacao depende apenas da escala de tempo controlada pela mistura molecular, que
por sua vez é controlado pela escala de comprimento turbulento. Uma vez que a
taxa de reacao é proporcional a velocidade em que os reagentes entram em contacto
com a frente da chama, a taxa de dissipacao de escalar aparece diretamente ou

indiretamente no termo da fonte de reacao.

e Geometria da chama
Esta abordagem de modelagem descreve a cinemética da frente de chama. Supoe-
se que a espessura da frente de reacao real é pequena em comparacao a escala de
comprimento integral. Existem diferentes métodos para descrever a topologia da
variavel de progresso da reacao: equacOes para isosuperficies do progresso reacao
(por exemplo usando a equacao G), equagdes de balango para a densidade da frente

de chama e as equagoes de equilibrio para a curvatura da frente de chama.

e Velocidade de queima turbulenta
Modelos baseados em correlagoes para a velocidade de queima turbulenta (em
inglés turbulent burning velocity) descrevem a interagao entre turbuléncia e reagoes
quimicas baseando-se em escalas assintoticas de tempo e comprimento. Muitas ve-
zes sao usadas as mesmas restrigoes utilizadas no caso laminar, com apenas uma

escala de tempo para a liberacao de calor e para o transporte diffusivo.

Um exemplo de modelo de combustao baseado em PDF é o presumed Joint Pro-
bability Density Function (JPDF), um modelo desenvolvido pela Divisdo de Engenharia
de Combustao do Instituto Engler-Bunte, Instituto de Tecnologia de Karlsruhe, Alema-
nha. Este modelo é similar ao também popular Flamelet Generated Manifolds (FGM).

Os detalhes do modelo JPDF sao apresentados a seguir.
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5.1 Modelo JPDF

O modelo presumed Joint Probability Density Function (JPDF) (BORGHI, 1988;
LOCKWOOD; NAGUIB, 1975) utiliza a probabilidade conjunta (joint) de fung¢oes densidade
de probabilidade (PDFs) na sua forma presumida (presumed). O modelo foi desenvolvido
ao longo dos anos pela Divisao de Engenharia de Combustao do Instituto Engler-Bunte
(EBI-VBT), Instituto de Tecnologia de Karlsruhe, Alemanha (HOFFMANN et al., 2001;
GROSSCHMIDT et al., 2003; BRUNN et al., 2006; WETZEL; HABISREUTHER; ZARZALIS, 2006;

KERN et al., 2009; GALEAZZO et al., 2011a; PRATHAP et al., 2012; GALEAZZO et al., 2011D).

A ideia basica do modelo JPDF é que a interacao entre a turbuléncia e reagoes
quimicas pode ser descrita pela funcao densidade de probabilidade de variaveis carac-
teristicas do sistema de combustao. O estado da mistura é determinada usando a fragao
de mistura f e o progresso da reacgao utilizando uma varidvel de progresso da reacao c.
Com este formalismo é possivel simular chamas de difusao, parcialmente pré-misturadas

e pré-misturadas, utilizando o mesmo modelo.

A fragao de mistura f é um escalar passivo e é definida como se segue, assumindo

que o combustivel é um hidrocarboneto

(Ze+ Zu) — (Zo + Zi)oa
(Zo+ Zu)r — (Ze + Zn)ox

f= (5.1)

onde Z¢ e Zy representam a fragao massica local de atomos de carbono e hidrogénio,
respectivamente, e os indices Ox e f representam fluxos com oxidante puro e combustivel
puro. A fracdo de mistura de oxidante puro tem um valor de zero, ao mesmo tempo em

que o combustivel puro tem uma fracao de mistura igual a um.

Uma das formas de definir a varidvel de progresso da reacao é usando o oxigénio

04 como varidvel caracteristica:

YOg,local - YOg,mio queimado

CcC = .
YOg,queimado - YOg,n(io queimado

(5.2)

onde Yo, iocats Y0s,ndo queimado € YO, queimado T€Presentam a fracao massica local de Oq, a
fracao massica do estado nao queimado e do estado completamente queimado, respecti-

vamente. A variavel de progresso da reacao é definida para assumir o valor de zero na
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Figura 5.1 — Perfis com os mesmo resultados de um reator de fluxo pistonado usando
o tempo (esquerda) e a varidvel de progresso da reacao (direita) como variavel indepen-
dente. Temperatura, linha sélida; fracao massica de Oz, linha tracejada; fracao massica

de C'Hy; linha trago e ponto

mistura nao queimada e o valor unitdario na mistura completamente queimada. E um

escalar nao passivo, o qual ¢é alterado pelo progresso de combustao.

As reacoes quimicas que descrevem a combustao podem ser resolvidas utilizando
varios sistemas idealizados, incluindo flamelets, chamas laminares pré-misturados, chamas
laminares difusivas e reatores de fluxo pistonado (em inglés plug flow reactor - PFR). O
modelo Flamelet Generated Manifolds (FGM) (OIJEN; LAMMERS; GOEY, 2001; VREMAN
et al., 2008) é muito semelhante ao modelo JPDF usando flamelets ou chamas laminares

pré-misturados para resolver as reacoes quimicas.

No seguinte exemplo, um PFR foi usado para se resolver as reagoes quimicas, em
que um mecanismo quimico detalhado foi usado para modelar a combustao. O combustivel
utilizado é o metano e as reagoes quimicas foram descritas com as 53 espécies quimicas e

as 325 reagoes do mecanismo GRI 3.0 (SMITH et al., ).

Para o intervalo de fracoes de mistura estudado, misturas de oxidante e com-
bustiveis sdo definidas como eduto de reatores de fluxo pistonado (PFR) e calculadas
usando o software Cantera (GOODWIN, 2003). Para cada fragdo de mistura f, a fragdo
massica das diferentes espécies mudam ao longo do reator devido a reacao entre o com-
bustivel e oxidante. A variavel independente do PFR é o tempo, que pode ser trans-

formada utilizando a varidvel de progresso da reagao ¢ definida na Equagao (5.2); este
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Figura 5.2 — Exemplo da distribui¢ao de taxa de reacao de ¢ (w.) com a fracdo de

mistura f e a varidvel de progresso da reacao ¢ como varidveis independentes.

processo estd representado na Figura 5.1. As linhas do grafico a esquerda mostram a
evolucao temporal da temperatura e das fracoes massicas de Oy e CHy. A zona de reagao
¢é claramente determinada pelo aumento acentuado da temperatura, com o consumo si-
multaneo de combustivel (CHy) e oxidante (O2). Neste exemplo, o oxidante é ar viciado
(isto é, com pouco Os)e o combustivel ¢ C'H, diluido em ar. A mistura é estequiométrica,
entao todo Oy é consumido pela reagao com C'Hy. Aplicando a definicao da evolugao
da variavel de progresso da reacao c e utilizando esta varidavel como variavel indepen-
dente produz os resultados mostrados na parte direita da Figura 5.1. A fracdo madssica
de Oy varia agora linearmente, que é uma consequéncia da utilizacao Oy como variavel
caracteristica na defini¢ao de c¢. As variagoes de temperatura e a fragdo massica de C'Hy

também se tornam mais suaves.

O proximo passo € usar a fracao de mistura f e a varidavel de progresso da reagao
¢ como variaveis independentes para tabular todas as outras variaveis de interesse: den-
sidade da mistura, fracoes massicas de todas as espécies de interesse, taxa de reacao c
(W), viscosidade da mistura, difusividade de calor e mdssica da mistura, entre outros.
O resultado é uma tabela bidimensional, representada na Figura 5.2, que mostra a taxa
de reacao da variavel de progresso da reacao w. como uma funcao de f e ¢. O leitor
interessado pode encontrar as condigoes de contorno detalhado na Tabela 5.1 com razao

de equivaléncia 1,02.

Os resultados na tabela bidimensional sao ainda laminares, sem a influéncia da
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Pressao absoluta (bar) 2
Razao de equivaléncia 1.02

Temperatura do ar viciado (K) 1696

Composicao maéssica do ar viciado

Yo, 0.1119
Yoo, 0.1028
Y0 0.0403
Ya, 0.7450

Tabela 5.1 — Condicoes de contorno.

turbuléncia. Para considerar a turbuléncia, PDFs de cada variavel independente sao cal-
culadas. A funcao densidade de probabilidade [ é amplamente utilizada no estudo da
combustao turbulenta para definir distribuigoes escalares (POINSOT; VEYNANTE, 2001);
essa distribuicao depende de apenas dois momentos, o valor médio e a variancia. Utili-

zando a fracao mistura f como um exemplo, a § PDF assume a forma

Lla+B) o1 -
P(f) = a1 — f)f-1 5.3
(N =™ =5 (53)
onde P é a probabilidade, I' é a funcao gama, e os parametros « e 8 sao relativos a
o =fy (5.4)
B=1-1) (5.5)
onde fé o valor médio de f e 7 é definida como
1 _F
v = fa-n — f_ 1 (5.6)
f//2

onde f”2 ¢ a variancia de f.

Assumindo a independéncia estatistica entre a fracao de mistura f e a variavel
de progresso da reacao c, a probabilidade conjunta é calculada multiplicando-se as PDF's

marginais (POPE, 2000a; POINSOT; VEYNANTE, 2001)

P(f,c) = P(f)P(c). (5.7)

Infelizmente é muito dificil confirmar esta hipétese na pratica. A independéncia estatistica

de f e c é fraca, porque a fracao mistura e a variavel de progresso da reagao sao claramente
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interdependentes em processos de combustao. No entanto, a PDF conjunta calculada
desta forma tem sido amplamente utilizada na literatura (POINSOT; VEYNANTE, 2001;
VREMAN et al., 2008; DOMINGO; VERVISCHA; VEYNANTE, 2008; MICHEL et al., 2009) e em
trabalhos anteriores publicados pela Divisao de Engenharia de Combustao do Instituto
Engler-Bunte (EBI-VBT) (WETZEL; HABISREUTHER; ZARZALIS, 2006; KERN et al., 2009),

com bons resultados.

Aplicando este formalismo, uma tabela de consulta (em inglés lookup table) com
valores incluindo a influéncia da turbuléncia pode ser calculada. As quatro varidveis
independentes dessa tabela sao os valores médios e as variancias de f e c. Empregando a 3
PDF, as PDFs marginais de f e ¢ sdo calculadas, e usando a Equagao (5.7) a probabilidade
conjunta é definida. A tabela de consulta é entao preenchida com os valores de diversas
variaveis, incluindo a densidade, as fragbes méssicas das espécies e taxas de reacao, que

sao calculadas usando seus valores laminares e a probabilidade conjunta.

O préximo passo é calcular os valores médios e as variancias de f e ¢ no codigo
CFD, definindo o progresso da mistura e da reacao em cada ponto da simulagao. Os
valores médios de outras varidveis podem ser lidos da tabela de consulta, por exemplo,
a densidade média 7, a taxa média de reacio de ¢ w,, o termo fonte de d @ e outras

varidveis de interesse.

Na versao detalhada neste texto, o modelo JPDF nao leva em consideracao as
perdas de calor, que estao presentes em sistema de combustao com sprays, por exemplo.
As perdas de calor pode afetar significativamente a geometria da chama, influenciando o
ajuste entre as medigoes e as simulacoes. Uma extensao do modelo JPDF que considera

as perdas de calor ja foi desenvolvida (WETZEL; HABISREUTHER; ZARZALIS, 2006).

As equacoes de transporte apropriadas para a fracao de mistura f, a variavel de
progresso da reacao c¢ e suas variancias dependem do tipo de simulagao sendo conside-
rado. Para simulagoes utilizando modelos de turbuléncia do tipo RANS, as equagoes de
transporte sao descritas na proxima secao. Equacoes de transporte para simulacoes de
grandes escalas (LES), em que as equagoes nao sao médias, mas filtradas, sdo descritas

na Secao 5.1.2.
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5.1.1 RANS equations

Para simulac¢es usando modelos de turbuléncia do tipo RANS, as equagoes de

—~

transporte para a fracao de mistura média f e sua variancia g = f"2 sdo as seguintes:

opf opuf 0 (_ of\
ot T on o \PPooy, ) =0 o9
o055  opiG O o7 of |
pg , Opug _ g -
_ D ) — D
ot + ox; ox; (p Eﬁaxi) CoaPDry Ox; (5.9)
_€_
- 9,210%9

onde Dgg ¢ o coeficiente efetivo de difusividade, incluindo o efeito da turbuléncia, Cy; =

28 e 0972 = 2.

A variavel de progresso da reacao média ¢ é um escalar ativo, e sua equacao de

—~

transporte inclui um termo fonte de reacao. O mesmo se aplica & sua variancia d = ¢’2:

dpc  Opuic 0 ac\  —
opd opud O (__ od _ o |?
= — D = Cyq1pD
—Cd,Qﬁ%J—F 2. W
onde Cy1 = 2.8 e Cyo = 2. Os termos fonte sao definidos como:
- &
&, =7 / “ P(f, ) dedf (5.12)
1 P
0 /(- = o~
%w:?/(“ =) pip o deds (5.13)
1 P

onde P(f,c) é a probabilidade conjunta de f e ¢ definida na Equagao (5.7).

5.1.2 LES equations

As equacgoes de transporte para os modelos LES sao derivadas usando o operador
de Favre, que é poderado pela densidade. A equacao de transporte para a fracao de
mistura filtrada f é:

opf , Opif _ Op(uif — @i f)

~0 (5.14)
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Como nas equacoes RANS, a equacgao de transporte para a variavel de progresso da reacao

¢ inclui um termo fonte de reacao:

opc  Opiic  Opline — )

=W 1
ot | o, oz, e (5.15)
onde o termo fonte é definido como:
_ 0w
o, :p/ P(f e (5.16)
1

onde P(f,c) é a probabilidade conjunta de f e ¢ definida da Equacao (5.7). As escalas
sub-malha nao resolvidas ﬁ(&;}" — Gf) e pltc — @;¢) sio modeladas pelos modelos de

sub-malha descritos na Secgao 4.2.

Em simulagoes LES as variancias de f e ¢ podem ser calculadas usando relagoes
algébricas, isto é, sem a solucao de equacoes de transporte. As relagoes algébricas sao

descritas na proxima secao.

Subgrid scale variance

O modelo JPDF requer a avaliagao da variancia de algumas varidveis. No con-
texto RANS, equagoes de transporte sao resolvidas por essas variacoes. Em simulagoes
LES, os desvios podem ser calculados utilizando uma relagao algébrica, uma abordagem
semelhante a utilizada por Smagorinsky para aproximar a energia cinética turbulenta da
escala sub-malha. A variacao sub-malha da fracao de mistura f e da variavel de progresso

da reacao c sao dadas por

N\ 2

"2 2
f?=CiA (8@) (5.17)
2 — (A2 oz \* (5.18)
T e ox; )

onde as constantes Cy e C, assumem o valor 0.01. Procedimentos similares foram empre-
gados por Branley e Jones (2001), Vreman et al. (2008) e Olbricht et al. (2010), com bons

resultados.
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5.2 Modelos de Combustao Turbulenta - Método de

PDF pré-assumida

Quando o processo de combustao se encontra no regime turbulento, deve-se
ter cuidado com a representagao dos efeitos da turbuléncia na modelagem das reacoes
quimicas. As reacoes quimicas sao dependentes das quantidades instantaneas das concen-
tracoes das espécies quimicas transportadas no escoamento, as quais sao representadas
nesse trabalho pela fragdo de mistura. Entretanto, nos capitulos anteriores foi selecio-
nado um modelo de turbuléncia que considera, apenas, os valores das médias temporais
das quantidades fisicas transportadas no escoamento. Logo, nao ha concentragoes ins-
tantaneas de fracao de mistura disponiveis no calculo do processo de combustao, apenas
seus valores médios no dominio. Essa restricao imposta pelo modelo de turbuléncia seleci-
onado impede que a formulacao apresentada no Capitulo 3 seja usada, pois ela é baseada
nos valores instantaneos da fragao de mistura. Portanto, deve ser feito algum tratamento
estatistico sobre essa formulacao, baseada em médias temporais e em funcao da fracao de

mistura, para representar a combustao em regime turbulento.

5.2.1 Tratamento Estatistico de Reacoes Quimicas Turbulentas

Como a taxa de reacao é nao linear modelar os termos wy nao é simplesmente
expressa-lo como uma fungao das quantidades filtradas Yz, Yo e T. Por meio de uma

expansao em série de Taylor, obtem-se

" 1" mn__1n 11 1

){1+ +Y + £+ (P1+Q1)<%+?é+TYYO+

'wF = —A,O TO‘YFYO exp <

17 1" " n__ 1

2 2 //2 " 1
+TYYO>+(P2+P1Q1+Q2)< Yl +TYO—|—TYYO)+..}

TYrYo T2 T2Y YoT2 T2YrYo

(5.19)

Apés filtrar a temperatura, T = T + T”, dada uma funcio f (T') tem-se que
f(T) = f(T +T"). Expandindo f(T) em série de Taylor obtem-se
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//2

- Ir(T) + O(T), (5:20)

~ ’ ~

F(T) = [T +T") = f(T)+T" f(T) +

Assim, os termos T e exp(—T,/T') apos a filtragem sao substituidos, respectiva-

mente por

T =T (14 X0, )

(5.21)
exp(—%’a) — e:l?p(—;:fa) <1 + Zzozl Pn%>
= exp(=L2) [1 + LTy (T—‘E - 2&> T O(T”?’))
T T T T4 ) 2 ’
onde @),, e P, sao dados pelas expressoes
1 (n—1)! T.\"
Q= llia=r=n ¢ B=Sh it (7) (5.22)

11
Assim, verifica-se que somente em situacoes nas quais o termo %T? for muito menor que
a unidade, a aproximacao do valor instantaneo da temperatura por seu valor médio serda

valida.
Uma abordagem estatistica comum em modelagem de combustao turbulenta é
com o uso de fungoes de densidade de probabilidade (PDF’s). Com o uso de uma fungao

PDF de uma varidvel ¢, a média de qualquer propriedade ¢ (¢) que dependa desta variavel

pode ser feita como (KUO, 1986):

q- / T W) P (W) dy, (5.23)

o0

onde P (¢) é a PDF da varidvel 1. Para modelos em que é utilizada a média
de Favre para as quantidades fisicas transportadas, é apresentado em Jones e Whitelaw

(1982) que o célculo dessa média pode ser feito como
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i- / W) P () dy, (5.24)

o0

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

da expressao

Py) = @P (¥). (5.25)

As formas das funcgoes de densidade de probabilidade variam para diversos ti-
pos de escoamento e podem ser calculadas através de diferentes métodos. Dentre esses
métodos destacam-se os métodos das PDF’s presumidas, como, por exemplo, a funcao
do tipo B e a funcao Gaussiana limitada, e, também, o método das PDF’s transporta-
das. O método das PDF’s transportadas é mais elaborado que os das PDF’s presumidas,
em que equagoes de transporte sao resolvidas para a determinacao das PDF’s do escoa-
mento. Entretanto, apesar de ser mais exato, o método das PDF’s transportadas exige
um custo de processamento elevado (VERSTEEG; MALALASEKERA, 2007). Por outro lado,
os métodos das fungoes de densidade de probabilidade dos tipos # e Gaussiana limitada
se apresentam como alternativas de baixo custo de processamento para a modelagem de
processos de combustao turbulenta. As fungoes do tipo PDF presumida permitem apro-
ximagoes razoaveis para a estimativa de temperatura e das espécies de maior concentragao
no escoamento. Jones e Whitelaw (1982) ao revisarem algumas dessas fungoes presumi-
das observam que a fungao beta produziu os resultados com maior exatidao, juntamente
com a fungao Gaussiana limitada. A S-PDF é considerada por Versteeg e Malalasekera
(2007) como a mais utilizada atualmente por programadores e por codigos comerciais de
CFD (Computational Fluid Dynamics). Sua facilidade de implementagao foi uma das
principais razoes para ela ser utilizada no cédigo computacional desenvolvido no trabalho
[SACOMANO]. A Equacao 5.26 ilustra a expressao utilizada para o calculo da fungao

p-PDF para a fracdo de mistura (CHEN; CHANG; CHEN, 1994).

S0 R A Y e i N Ll
P(y) = e L'()T ()

(5.26)
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onde I' (1)) é a funcdo gama, a definigdo desta func¢do pode ser encontrada em

Pope (2000a), enquanto que

a=f M , (5.27)

f=-—"a. (5.28)

No contexto de combustao turbulenta, pode-se usar os modelos laminares - Folha
de Chama (item 3.1), Equilibrio Quimico (item 3.2) e Elemento de Chama Laminar (item
3.3), fazendo-se a integragao indicada nas Eq.(5.24) a (5.28) com as estruturas de chama
laminares parametrizada pela fracao de mistura. KEstes modelos foram utilizados nas

aplicagoes mostradas no Capitulo 9.
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Capitulo 6

Transporte de Funcao Densidade de
Probabilidade

Luis Fernando Figueira da Silva

César Celis

6.1 Introducao

Este capitulo tem por objetivo apresentar conceitos fundamentais associados ao
transporte de fungao densidade de probabilidade (em inglés Probability Density Function
- PDF) das propriedades do escoamento turbulento reativo. Nesta técnica a PDF é resul-
tado da modelagem, e nao objeto de hipdteses ad-hoc. O enfoque aqui adotado pretende
ser mais fenomenoldgico do que mateméatico. Assim, quando for necessario consolidar os
conceitos sob a forma de equagoes, estas serao colocadas sem derivacao. A abordagem
deste capitulo se aplica tanto a modelagem computacional quanto a experimental, uma
vez que se admite que as equagoes que descrevem com exatidao o movimento do fluido

sao conhecidas.

A principal vantagem da utilizacao da técnica de funcao densidade de probabi-
lidade transportada é descrever de modo completo as propriedades flutuantes, locais e

instantaneas, do escoamento turbulento reativo. Desta forma, a partir do conhecimento
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da PDF é possivel obter todas as propriedades do escoamento como funcgoes desta. Por
conseguinte, esta abordagem evita o problema de fechamento dos termos de producao
associados a transformacao termoquimica e permite um tratamento geral da composicao
das correntes de reagentes. Entretanto, um problema de fechamento aparece associado ao

processo de mistura molecular (micromistura), o que sera visto mais adiante.

De modo geral, as propriedades do escoamento reativo que se pretende descrever
com a técnica de funcao densidade de probabilidade trasportada sao a velocidade, a
temperatura (ou a entalpia, ou a energia interna), a composicao (fragoes de massa ou
molares) e a pressao. A descrigao cldssica de escoamentos reativos utiliza as equagoes de
transporte de massa das espécies quimicas, quantidade de movimento e de energia. Estas
equacoes devem ser fechadas por equacoes de estado para as substancias transportadas e
por equagodes constitutivas descrevendo o comportamento microscopico (molecular). Uma

situacao fisica particular é especificada por condicoes iniciais e de contorno.

No caso de escoamentos turbulentos as propriedades transportadas sao admitidas
variaveis aleatorias, cujos valores dependem do tempo e da localizagao no espago fisico.
Assim, cada amostragem (muitas vezes chamada de realizagdo) de um escoamento, seja ela
obtida mediante simulacao ou experimento, leva a valores distintos destas propriedades.
Entretanto, por simplicidade, neste texto introdutorio é considerada apenas uma variavel
aleatédria, 6, fungao do tempo ¢ e de uma tnica direcao no espaco, z. Esta variavel aleatéria
pode representar uma temperatura reduzida, 0 < 6 = [T'(x,t) —Ty]/[Th —To] < 1, onde T}
e Ty sao as temperaturas maxima e minima do escoamento, ou, entao, uma fragao massica
reduzida de um reagente ou produto de combustao, ou ainda em outras circunstancias a
fracao de mistura dos reagentes. Por isto # é muitas vezes chamada de composicao ou,

entao, de escalar.

Admite-se assim, para fins de apresentagao, que as demais propriedades de inte-
resse sao conhecidas, muito embora na pratica isto possa nao ser verdade. Note-se que
todas as PDF's consideradas neste capitulo sao do tipo uni-ponto, isto é, PDF's de variaveis
aleatorias de uma tnica posicao do espago e de um tnico tempo. Em particular, estas
PDFs nao permitem descrever a frequéncia ou a escala de comprimento das flutuagoes

das propriedades turbulentas.
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Nesse contexto, é usual definir a funcao densidade de probabilidade da proprie-
dade aleatéria 0(x,t), Fp(p;x,t), como sendo a probabilidade P de se observar, num de-

terminado local e instante, o valor de § em uma faixa de variagao infinitesimal (¢, p+dep):
Fo(p;x,t) = P{p < 0(z,1) < o+ dp}, (6.1)

onde ¢ é o chamado espago amostral da PDF. Conhecendo-se Fy(ip; z,t) a média de toda

fungao f = f(0) pode ser determinada:

) = (f(a ) = / () Folis o H)dip. (6.2)

Em particular, determina-se assim o valor médio do termo de producao associado a trans-
formagao quimica, bem como dos momentos estatisticos de f. Logo, se Fyp(¢;x,t) é conhe-
cida, desaparece o problema de fechamento classico da combustao turbulenta. Materializa-

se assim a principal vantagem que justifica o uso da técnica de PDF transportada.

Desde o trabalho pioneiro de revisao de Pope (1985), diversos textos abordam
aspectos da técnica de transporte da funcao densidade de probabilidade. Recomenda-se a
leitura destes textos para obter um conhecimento aprofundado nas técnicas de PDF trans-
portada. Dopazo (1994) apresenta as definigoes estatisticas basicas, nogoes de modelos
estocdsticos e a relacao existente entre métodos de particulas e de PDF transportada.
Pope (2000b) introduz os métodos de PDF transportada e sua aplicagdo para escoamen-
tos turbulentos de composigao fixa. Heinz (2003) discute os métodos estocdsticos que
podem ser usados para resolver escoamentos turbulentos e reativos, com énfase em alguns
desenvolvimentos recentes. Fox (2003) propoe uma descrigao completa do transporte da
funcao densidade de probabilidade conjunta da velocidade e da composicao da mistura,
com énfase na apresentacao exaustiva dos principais modelos existentes. Haworth (2010)
faz um balanco dos progressos recentes das técnicas de funcao densidade de probabilidade
transportada, apontando os principais desenvolvimentos e desafios. Recentemente Celis e
Silva (2015a) examinam estado da arte dos modelos de micro-mistura e apontam diregoes

a serem seguidas para a melhoria destes.

Este capitulo prossegue com a descricao do transporte de PDF de um escalar
reativo em escoamento de um fluido. Depois se discutem os principais aspectos relacio-

nados a modelagem dos termos abertos na equacao de transporte de PDF. Em seguida
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apresentam-se os principais modos usados para se descrever o transporte de uma PDF
e, também, as equivaléncias entre formulagoes Eulerianas e Lagrangeanos. Sao discuti-
dos alguns resultados ilustrativos do transporte de escalar na auséncia e na presenca de

escoamento. Por fim, aborda-se brevemente os desafios atuais.

6.2 Transporte de PDF de um escalar reativo

As propriedades do fluido em escoamentos turbulentos reativos sao modificadas
devido aos processos de convecgao, difusao molecular e reagao quimica. Uma vez que a
PDF quantifica a probabilidade de se observar as propriedades do fluido em um intervalo
infinitesimal em torno de um dado valor [Equagao 6.1], é de se esperar que estes mesmos
processos influenciem o transporte de Fy(¢; z,t). Assim, o transporte da PDF é realizado

tanto no espaco fisico () como no espaco de composicao (6).

O transporte de PDF ¢é ilustrado fazendo uso de instantaneos de um volume de
controle contendo regices onde os valores da propriedade considerada (¢) variam. A forma
da PDF ¢ inferida da amostragem dos valores medidos em cinco sondas, fixas, localizadas
no interior do volume de controle, tal como mostrado na Figura 6.1. Num primeiro
momento os processos sao analisados de um ponto de vista deterministico (laminar), em

seguida os resultados sao estendidos ao caso estocastico (turbulento).
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Figura 6.1 — Evolugao no tempo do transporte de PDF devido ao processo de con-

vecgao. Espagos fisico (topo), de composi¢do, caso deterministico (centro), de com-

posicao, caso estocastico (baixo).
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6.2.1 Transporte deterministico

No caso de transporte deterministico (laminar) todas as realizagoes do escoamento
sao idénticas. Assim, num dado ponto e num dado instante, a PDF de 6 é representada
por 6(x), fungao delta de Dirac. Logo, Fy(p;x,t) no volume de controle é dada por uma

combinagao de fungoes delta de Dirac.

6.2.1.1 Convecgao

O transporte da PDF de escalar reativo devido ao processo de conveccao (ad-
vecgao) é ilustrado na Figura 6.1. Nesta figura sdo mostrados instantaneos do volume
de controle em trés momentos diferentes (to > t; > ty) e as PDFs correspondentes. O
escoamento ¢ monodimensional com velocidade média (v) = V. O valor da propriedade
no volume de controle é zero, exceto na regiao mais escura, onde # = 1. No instante inicial
(to), tal como observado no lado esquerdo da Figura 6.1, somente uma sonda de amostra-
gem mede € = 1. As sondas restantes medem 6 = 0, ou seja, p; =1 e @; =0,2 <7 <5.
Esta situacao leva a uma PDF composta por duas fungoes delta de Dirac, onde a pro-
babilidade de que @ seja igual a 0 é maior do que a probabilidade de que 6 seja igual a

1.

O processo puramente advectivo origina um deslocamento no volume de controle
da regiao mais escura do escoamento, de tal forma que no instante t; as sondas 2 e
3 registram valores de 6 iguais a 1, e as trés restantes valores iguais a 0 (Figura 6.1,
centro). Como consequéncia, em t; Fy(p;z,t) é diferente da PDF no instante inicial.
Finalmente, num instante posterior ¢y, embora exista um deslocamento da regiao mais

escura do escoamento, a PDF ¢é idéntica a do instante tj, pois somente @5 = 1.

Neste exemplo simples, caracterizado por uma invariancia translacional da com-
posicao, ¢ possivel constatar que uma mesma situacao fisica pode ser representada por
PDFs distintas, dependendo do momento em que a amostragem ¢ realizada. Isto ocorre
pois as PDFs usadas fornecem informacoes em cada ponto e a cada instante separada-

mente, mas nao informagoes conjuntas (correlacionadas) em dois ou mais pontos.
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Figura 6.2 — Evolucao no tempo do transporte de PDF devido ao processo de difusao.
Espagos fisico (topo), de composicao, caso deterministico (centro), de composigao, caso

estocdstico (baixo).

6.2.1.2 Difusao

Similarmente ao caso convectivo, a andlise é realizada observando instantaneos
do volume de controle (Figura 6.2), numa situagdo em que o valor médio de velocidade
é zero ((v) = 0). Como pode ser observado no lado esquerdo da Figura 6.2 (centro), no
instante inicial (¢y), a PDF é idéntica aquela considerada no inicio do processo convectivo

discutido acima.

O processo difusivo leva ao espalhamento da regiao mais escura presente ini-
cialmente no volume de controle Assim, num instante posterior, t > t3, as sondas de
amostragem medem valores diferentes de 6, levando a mudancas significativas na forma

da PDF (Figura 6.2, centro). Finalmente, apés um lapso de tempo longo o suficiente
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(t > ty), o processo difusivo (no espago fisico) leva a homogeneizacao da propriedade 6
no volume de controle. Neste estdgio final, os valores medidos nas sondas de amostragem
sao idénticos ao valor médio da propriedade dentro do volume de controle, p; = (#). Logo,
a PDF correspondente é composta por apenas uma unica fungao delta de Dirac, como
pode ser observado no lado direito da Figura 6.2 (centro). No espago de composigao ()

tal comportamento é muitas vezes chamado de anti-difusivo.

Note-se que os processos de convegao e de difusdo nao alteram (f) no volume de
controle, entretanto a forma da PDF muda. Assim, nao é possivel determinar a PDF
com base apenas neste primeiro momento estatistico. No processo de difusao, a forma
da PDF estd ligada a escala de comprimento de 6, isto é, a (6)/(V0), ou seja quando
(0)/ (V) — oo a variancia de 6, (6"), tende a zero (8’ = 6 — (6)).

6.2.1.3 Reagao

O transporte de PDF de um escalar reativo é ilustrado considerando que o pro-
cesso de reacao quimica ocorre num meio homogéneo, onde a velocidade média do esco-
amento é zero ((v) = 0). Assim, nos trés instantes de tempo analisados (Figura 6.3),
uma vez que as sondas de amostragem medem o mesmo valor ¢; = (0)(t), as PDFs

caracteristicas sao compostas por uma unica funcao delta de Dirac.

A posicao no espago de composicao de cada uma destas func¢oes delta de Dirac
corresponde ao valor médio da propriedade no volume de controle. O processo de reacao
quimica no meio homogéneo faz com que o valor médio de # mude ao longo do tempo.
Desta forma, como pode ser visto na Figura 6.3, partindo de uma condigao inicial (em
t = ty), as PDFs correspondentes em instantes posteriores (¢; e t3) sao transportadas no

espaco de composicao.
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Figura 6.3 — Evolugao no tempo do transporte de PDF devido ao processo de reagao.

Espagos fisico (topo), de composicao, casos deterministico e estocdstico (baixo).

6.2.2 Transporte estocastico

Quando ocorrem flutuacoes turbulentas, a andlise apresentada acima tem que ser
refeita com base em um numero suficientemente grande de realizacoes do escoamento.
Em cada uma destas realizacoes o escoamento ¢é diferente, logo, uma analise estocéstica
¢ indispensavel. Como consequéncia as PDFs medidas em escoamento turbulento sao

compostas de fungoes continuas da composigao.

A fim de facilitar a compreensao das interacoes turbulentas, o escoamento turbu-
lento é considerado imposto, ou seja, que a velocidade instantanea no volume de controle,
v(z,t), é conhecida. Este campo turbulento influencia a distribuigao (z,t) a partir das
mesmas condig¢oes iniciais que no caso deterministico. A parte inferior das Figs. 6.1- 6.3

mostra as PDFs de 6 obtidas para um grande ntimero de realizagoes do escoamento.

6.2.2.1 Convecgao

A convecgao turbulenta tem por efeito deformar aleatoriamente a regiao onde
0 = 1 sem promover, no entanto, sua mistura com o fluido ao redor (6 = 0), cuja quanti-

dade permanece em excesso. Tal como o mostrado na Figura 6.1 (inferior), as indmeras
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realizacoes necesséarias para construir Fy levam, em ¢ > t; a uma distribuicao continua,
a excegao da fungao delta de Dirac §(0 — ¢). Esta funcdo delta na PDF representa a
existéncia, em todos os instantes e em pelo menos um dos pontos de medicao, de fluido
com # = 0, o que ocorre devido a forma como sao espeficidadas as condi¢oes iniciais e de
contorno. Note-se que a forma da parte continua desta PDF é determinada pelo processo
turbulento. Assim, se a turbuéncia imposta for do tipo homogénea e isotropica, a medida
em que o tempo passa (t > tg), a parte coninua da PDF torna-se mais epalhada, sem que

ocorra, no entanto, mistura entre os fluidos caracterizados com § =0 e 6 = 1.

6.2.2.2 Difusao

Mesmo na auséncia de escoamento médio ({(v) = 0) a sobreposicao de flutuagoes
turbulentas de velocidade e do processo de difusdo molecular leva um comportamento
mais complexo do que o de convecao pura. Tal como pode ser constatado na Figura 6.2
(inferior), num primeiro momento (¢ > ty), Fp é constituida de uma parte continua e de
outra discreta. Porém, a medida em que a difusao molecular atua, isto é, que os valores
de # tornam-se mais homogéneos, a forma da PDF aproxima-se de uma funcao de Gauss
— isto pode ser demonstrado. Finalmente, para periodos de tempo mais longos (¢ > to),

a varidncia desta gaussiana (0'*) tende a zero e Fy — 5(6 — (6)).

6.2.2.3 Reagao

Na situagao analisada, em que o valor inicial de # é unifome no interior do volume
de controle, no caso estocastico a evolucao de Fy é idéntica ao caso deterministico. Assim,
num determinado instante nao ocorrem variagoes no interior do volume de controle e a
PDF permanece sendo uma funcao delta de Dirac, tal como pode ser visto na Figura 6.3.
De fato, mesmo na presenca de uma distribuicao inicial de 6, o efeito da reagao quimica,
que é um processo local, é apenas de deslocar a PDF em 6. Esta observacao esta relacio-
nada ao fato de que na abordagem de transporte da PDF a producao quimica nao requer

fechamento.
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6.3 Equacao de transporte da PDF

A equagao de transporte de PDF do escalar reativo visa representar o transporte
da PDF devido aos processos de conveccao, difusao e reacao discutidos acima. FEsta
equacao é expressa como:

9 o o 7/
= (Fo) 5= (0F)) = —— <<v

R

Notagao um pouco diferente da usada nos capitulos anteriores é empregada para

6)Fa) - o ST (63

distinguir os valores médios das variaveis e os desvios correspondentes, oriundos das de-
composicoes de Reynolds e de Favre. Assim, a média e flutuacao de Reynolds de uma
variavel ) sdo denotadas por (Q) e Q' = Q — (Q), respectivamente. Por sua vez, a média
e flutuacio de Favre de Q sdo denotadas por, respectivamente, Q e Q" = Q — Q. Pode
ser mostrado que Q = (pQ)/(p), onde p é a densidade.

Na Equagao 6.3, o segundo termo do lado esquerdo representa a convecgao (isto
é, a adveccao) de Fy pelo campo de velocidade média v. O primeiro termo do lado direito
desta equacao descreve os efeitos, sobre Fy, da convecgdo (advec¢ao) turbulenta, pela
flutuacao da velocidade; o segundo, os efeitos da mistura molecular (difusdo); e o terceiro,
os efeitos do processo de reagao quimica. Como observado na Equagao 6.3, Fp muda
no tempo devido (i) ao transporte no espaco fisico, causado pela velocidade média e sua
flutuagao, e (ii) ao transporte no espago de composigao, causado pelo processo de difusao
e pela reacao quimica. Todos os termos da Equacao 6.3 encontram-se fechados, exceto
aqueles envolvendo médias condicionadas (...[¢). Estas médias condicionais aparecem
pois o transporte de Fy no espago de composi¢ao depende dos valores locais de v” e de
V30.

E particularmente importante salientar que a principal virtude dos métodos de
PDF transportada vem do o fato de que o termo que envolve as reacoes quimicas, tltimo
termo do lado direito da Equacao 6.3, aparece fechado, ou seja, nao é necessario nenhum
tipo de modelagem para este termo. Como consequéncia, escoamentos com densidade
variavel envolvendo iniimeras reacoes quimicas arbitrariamente complexas podem ser tra-

tados sem aproximacao.
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Dos termos que precisam de modelos, a modelagem do segundo termo do lado
direito da Equacao 6.3, envolvendo a divergéncia do fluxo do escalar reativo, é particular-
mente desafiadora, pois esta envolve a interagao entre turbuléncia, mistura e o processo de
reacao quimica. Ao longo dos anos, diferentes modelos tém sido propostos para este termo;
porém ainda nao foi desenvolvido um modelo capaz de apresentar todas as caracteristicas

desejdveis (CELIS; SILVA, 2015a).

A solucao da Equacao 6.3 requer a especificacao de condigoes iniciais, Fy(x,0),
e de condigoes de contorno. Estas condi¢oes de contorno devem representar a PDF nas
fronteiras do dominio de interesse no espaco fisico, z, e também no espago de composicao,
6. A especificagao destas condigoes de contorno é uma das grandes dificuldades associadas
a solucao direta desta equacao, em particular no caso em que a PDF representa a com-
posicao quimica de uma mistura multicomponentes. As principais abordagens utilizadas

para a modelagem dos termos abertos da Equacao 6.3 sao discutidas a seguir.

6.3.1 Modelagem dos termos abertos

O primeiro dos termos abertos na Equacao 6.3 representa o transporte da PDF
da composicao sob efeito da velocidade turbulenta condicionada, <v”‘ w> Fo. O modo
mais simples de modelar este termo é trata-lo como sendo proporcional ao gradiente da

quantidade sendo transportada, tal como feito usualmente em modelos de turbuléncia,
) Fo=—Dr?, (6.4)

< v ox

onde D7 é um coeficiente de difusao turbulenta, que entao governa o transporte da PDF

no espaco fisico. Além de introduzir a necessidade de prover D para permitir a solucao
da Equacao 6.3, esta hipdtese de fechamento exerce uma infuéncia mais drastica, pois
modifica a natureza matematica da equacao de transporte de PDF, que passa a ser anti-
difusiva, o que corresponde ao comportamento discutido na secao 6.2.1.2. Como con-
sequencia, o problema de transporte da PDF passa a ser matematicamente mal colocado
pois, quando ¢t — oo, singularidades podem aparecer. No caso simples examinado acima,
este comportamento € fisico e representa, no problema de difusao turbulenta, a passagem
de uma PDF continua (gaussiana) para uma descontinua (Dirac). Entretanto, a possibili-

dade de comportamento singular dificulta a obtengao de solugoes analiticas ou numéricas
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da Equacao 6.3. Exemplos de solucoes obtidas para problemas simples serao vistos na
secao 6.4. Uma técnica geral que substitui esta equacao por um sistema equivalente de

equacoes estocasticas serd apresentado a seguir.

O segundo termo aberto na Equacao 6.3 é o de transporte molecular condicionado.
Tal como visto na secao 6.2.2.2; este termo representa o resultado da interagao entre o
processo de mistura molecular e a agitacao turbulenta. O fechamento deste termo requer
a especificacao de modelos para este processo de mistura. Este é usualmente considerado
o termo que controla, por sua interacao com o termo de produgao S(f), os processos de
combustao. Por esta razao sao apresentados trés modelos de mistura usuais. Um dos
modelos mais simples que pode ser concebido para fechar este termo é o de interagao por
troca com a média [IEM (VILLERMAUX; DEVILLON, 1972) ou LMSE (DOPAZO; O'BRIEN,
1974)], o qual impoe uma relaxacao linear em relagdo a composigao média,

0%0
<D pre

w> Fa = —CQr (4 — () Fo. (6.5)

onde C' é uma constante de proporcionalidade e €2y a escala integral de frequéncia tur-
bulenta, que se supoe controlar o processo de mistura. Este modelo garante que, num
processo de difusao pura, quando t — oo, § — (6), tal como o observado na Figura 6.2.
Isto ocorre pois todas as parcelas de fluido tendem, com a mesma taxa, ao valor médio
da composicao num dado volume de controle. Uma extensao de segunda ordem que é
frequentemente considerada é o modelo de Langevin, LM (SABEL’NIKOV; SILVA, 2002),

020
<D pre

w> Fo = —CQr (b — (0)) Fy — %% (or (0%) 7). (6.6)

Neste modelo nao linear a dispersao em torno da média é controlada pela variancia da

PDF, (6%).

Outro tipo de modelo para o processo de mistura é aquele que toma, em um
dado volume de controle, parcelas de fluido distintas, promovendo sua mistura completa
[modelo de coalescéncia e dispersao, CD (CURL, 1963)], ou incompleta [MCD, modelo CD
modificado (JANICKA; KOLBE; KOLLMANN, 1979)]. Este tipo de modelo é semelhante, no
seu conceito, aos modelos de comprimento de mistura de Prandtl usados para descrever

a troca de quantidade de movimento em camadas cisalhantes turbulentas.
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A substituicao das Egs. 6.4 e 6.6 na Equagao 6.3 permite obter uma equagao
diferencial de segunda ordem para o transporte da PDF:

9 N OF
a (.Fg) = % (—Ufg + DTE)

0 10 2
b (Cww-oy Ty (0 () R) - swR). (6)
na qual sdo claramente evidentes os termos de transporte de Fy no espago fisico (z) e no

espacgo de composigao (#). Este tipo de equacdo é conhecida como Equagao de Fokker-

Planck (GARDINER, 2010).

6.3.2 Modelos para o transporte turbulento

E importante enfatizar que os modelos classicos e simples introduzidos acima
requerem a especificacao de um coeficiente de difusao, Dy [Equacao 6.4], e de uma
frequéncia, Qr [Egs. 6.5 e 6.6], que sejam representativos do processo de transporte da
funcao densidade de probabilidade em escoamento turbulento. Ademais, a Equagao 6.7
necessita da média da velocidade © para ser resolvida. Assim, é através da determinacao
destes coeficientes que ocorre o acoplamento entre o movimento do fluido e o processo de
combustao. De modo geral, os métodos de determinacao das propriedades do escoamento
Dy e Qr podem ser separados em simulagao usando (i) média de Reynolds (RANS),
usando (ii) o método das grandes escalas (LES) e (iii) estocastica. Esta tltima, menos

empregada, nao é discutida aqui.

No caso do uso de RANS; classicamente sao resolvidas equagoes de transporte de
quantidade de movimento para o escoamento médio, acrescidas de equagoes que modelam
o transporte turbulento. Estas permitem a determinacgao de um coeficiente de viscosidade
turbulenta, v, que por sua vez pode ser relacionado a D7 e a Qp. Assim, quando é
empregado o modelo k£ — €, onde k é a energia cinética da turbuléncia e € é sua taxa de

dissipagao, tem-se: Dy o vp = C k? /e e Qp = €/k.

A LES se propoe a descrever o escoamento turbulento instantdneo nas escalas
de comprimento que contenham o essencial da energia do movimento. Isto requer que

seja modelado o transporte de energia cinética turbulenta entre estas grandes escalas e
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aquelas onde ocorre a dissipagao do movimento. O modelo mais simples para este processo
, . . . ~ . . - 2

de transporte é o de Smagorinsky, cuja aplicacao implica em Dr o« vp = (CsA,)°|S] e

Qp o< |S| — Cy é uma constante, A, é a menor escala de comprimento resolvida e |[S| é o

modulo da taxa de deformagao do escoamento.

6.3.3 Equacao diferencial estocastica equivalente

Conforme foi indicado na secao 6.3.1, a Equacao 6.7 possui natureza anti-difusiva,
o que dificulta sua solucao direta por técnicas classicas de discretizacao, devido ao apare-
cimento de singularidades. A alternativa mais comum para obter solugoes é utilizar um

sistema equivalente de equagoes diferenciais estocésticas (SDE),

D
da™ = (6 + dd_;) dt + [2D7]Y2dW,, (6.8)

o = — <CQT ((0F = (0)) + S(0) % (QT <92>)> dt
+ (2QT (<9’2>)l/2 AWy, (6.9)

onde dxt e dfT sdo, respectivamente, os incrementos de posicao e de composicao de
particulas estocésticas que representam o movimento do fluido. A primeira destas equacoes
descreve o transporte no espaco fisico da PDF sob efeito da convecao média e da di-
fusao turbulenta sendo, assim, equivalente aos dois primeiros termos do lado direito da
Equacao 6.7. A segunda realiza o transporte de Fy no espaco de composicao da mistura.
Os diferentes termos desta encontram seus equivalentes naqueles precedidos por 9/9Y na
Equagao 6.7. A equivaléncia entre as duas formulagoes — equagao de Fokker-Planck ou
equacao diferencial estocdstica — pode ser demonstrada exatamente (GARDINER, 2010),
entretanto esta demonstracao estd fora do escopo deste texto. A chave para a compreensao
desta equivaléncia é o processo estocastico de Wiener, cujo incremento dW possui média
nula, variancia dt e distribuicao gaussiana (GARDINER, 2010). Este processo representa o
movimento Browniano de uma particula, que por sua vez nada mais é do que um processo
de difusao semelhante ao ilustrado na secao 6.3.1. Note-se que usualmente particulas
estocédsticas Lagrangeanas sao empregadas para simular os processos aleatérios que cons-

tituem as equagoes diferenciais estocésticas [Egs. 6.8-6.9] que resultam no transporte da

PDF.
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Figura 6.4 — Evolugao no plano (z,y) da posicao seis de particulas estocésticas, cada

qual ilustrada por uma cor diferente.

A fim de ilustrar como as Eqgs. 6.8-6.9 representam um processo de difusao sim-
plificado, a Figura 6.4 mostra a trajetéria de seis particulas, a partir da origem dos eixos
coordenados (x,y) = (0,0). O deslocamento destas particulas segue a Equagao 6.8, as
quais estao sujeitas a um campo de velocidade média (@,7) = (4y,0) e a uma difusivi-
dade turbulenta Dy = 1/2. Este tipo de escoamento, de cisalhamento simples, é muito
semelhante ao que pode ser encontrado em camadas de cisalhamento turbulentas quando
o observador se desloca com a velocidade de adve¢ao média do escoamento. O movimento
aleatorio, superposto ao deterministico, pode ser claramente observado na Figura 6.4.
Nesta figura também pode ser constatado que, de modo geral, as particulas tendem a
se afastar da origem, tal como se pode esperar em um processo de difusao. Ha, no en-
tanto, um movimento preferencial, que é associado a velocidade média do escoamento.
No caso em que as particulas transportam um escalar com valor § = 1, diferente daquele
caracteristico do fluido ao seu redor (por exemplo 6 = 0), a concentragao deste torna-se
mais uniforme a medida que o tempo passa. Esta observacao é consistente com a natureza

anti-difusiva, no espago de composicao, deste processo. Isto ilustra o fato de que a solucao
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da equacao diferencial estocastica é equivalente a da equagao de Fokker-Planck.

6.4 Resultados representativos

6.4.1 Transporte de escalar na auséncia de escoamento

A fim de permitir a compreensao do comportamento das PDFs em configuragoes
simples, s@o apresentados aqui os resultados obtidos por Orbegoso e Silva (2009) na
auséncia de escoamento médio. Nas duas situagoes consideradas as flutuagoes turbulentas

sao impostas pela prescricao da frequéncia turbulenta, Q.

6.4.1.1 Comportamento de modelos de mistura

A primeira configuragao examinada é a de um volume de controle fechado no qual
encontram-se inicialmente segregadas quantidades idénticas de pacotes de fluido com 6 = 0
e # = 1. No instante inicial Fy é prescrita como sendo uma fun¢ao beta. A partir do
instante inicial as parcelas de fluido misturam-se sem reagir quimicamente. A evolugao
dessa PDF é mostrada na Figura 6.5 para dois instantes de tempo, Qpt = 0,5 e 2. Nesta
figura, onde sao comparados os resultados obtidos para trés modelos de mistura, IEM, CD
e MCD, pode ser claramente percebida a tendéncia de homogeinizagao da composicao do
fluido a medida que o tempo passa, pois a variancia das PDF's calculadas diminui, sem que
sua média ((d) =0,5) seja alterada. No entanto, a diferenga das formas de Fy é marcante.
Por um lado, o modelo IEM nao altera a forma inicial da PDF, que permanece como uma
funcao beta a medida que o processo de mistura ocorre. Por outro, os modelos CD e MCD
tendem a uma forma que se assemelha a uma curva de Gauss, que é o comportamento
esperado. Resultados semelhantes a estes sao obtidos com o modelo de Langevin. Cabe
ressaltar que a conservacao da forma da PDF é a desvantagem mais grave do modelo
IEM. Ainda assim, este modelo é largamente utilizado para modelagem da combustao
turbulenta, o que pode ser explicado pela sua simplicidade de implementacao e pelo baixo

custo computacional envolvido.
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Figura 6.5 — Comparacao das PDFs de composicao obtidas com diferentes modelos de
mistura (IEM, CD, MCD) em uma situagao sem reacao quimica: Qpt = 0,5 (esquerda)

e 2 (direita).

6.4.1.2 Reator parcialmente misturado

A segunda configuracdo examinada é a de um reator parcialmente misturado
(PaSR), no qual ocorre competigao entre os processos de mistura e de reagdo, com uma
vazao de reagentes (6 = 0) prescrita, os quais permanecem no reator durante um tempo
de residéncia predeterminado. Contrariamente a situacao precedente, de mistura pura, a
PDF no PaSR exibe solucao estacionaria nao trivial, a qual é mostrada na Figura 6.6.
Nesta figura sao comparados os histogramas obtidos da simulagao de dois modelos de
mistura, o IEM e o LM; a linha sélida é a solucao analitica, que existe no caso do modelo
IEM (SABEL’NIKOV; SILVA, 2002). Pode ser constatado que o estado estaciondrio no PaSR
é caracterizado por uma quantidade apreciavel de gases com composicao 0 < 6 < 0,5, o
que corresponde a entrada e ao consumo progressivo de reagentes. Entretanto, a carac-
teristica mais marcante é a presenca de uma singularidade (integrével), que se manifesta
sob a forma de valores elevados de Fy em 6 — 6* < 1. A presenga desta singularidade
implica que hd uma faixa de composicao proibida no PaSR, i.e., 8 > 0*. Ademais, a
integragao direta da Equacao 6.3 nao pode ser feita com técnicas convencionais de dis-

cretizacao, pois estas sao incapazes de tratar a presenga de singularidades. A Figura 6.6
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Figura 6.6 — Comparacao das PDFs de composicao obtidas com diferentes modelos de

mistura em um reator parcialmente misturado (PaSR): IEM (esquerda), LM (direita).

também mostra que a escolha do modelo de mistura pode exercer uma influéncia sobre
Fy. De fato, a segregagao entre reagentes (f = 0) e produtos de combustao (6 ~ 6*)
no PaSR é modificada quando o modelo LM é adotado, muito embora a forma da PDF

permaneca dominada pela singularidade.

6.4.2 Transporte de escalar em escoamento turbulento

A fim de ilustrar a aplicacao da técnica de modelagem apresentada neste capitulo
a uma situacao na qual encontram-se acoplados os processos de transporte turbulento,
de mistura e de reagao quimica, sao apresentados, na Figura 6.7, resultados de simulacao
da combustao de CO e Oy em uma camada de cisalhamento que se desenvolve no tempo.
Este par combusivel /oxidante é aquele que corresponde ao menor mecanismo detalhado
de cinética quimica da combustao e, também, um dos que possui as constantes de reacao
mais bem conhecidas (GARDINER JR, 2000). A configuracao de camada de cisalhamento
permite impor ao processo turbulento uma taxa de deformacao média constante. No
presente caso isto é feito tomando-se um dominio computacional de forma cubica, com,

na metade superior, combusivel e, na inferior, oxidante. Nas faces laterais deste dominio
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Figura 6.7 — Distribuigao de temperatura (K) e de fragdo de massa de COy e de O
(campos) em uma camada de cisalhamento reativa em dois instantes de tempo t =1 e
2. As iso-superficies representam um valor constante do parametro ¢ = 100. Na base

da figura sao projetados os contornos do parametro Q).

sao impostas condicoes de contorno periddicas, e nas faces superior e inferior é prescrita
uma velocidade uniforme e paralela a estas, mas de sentido oposto em ambas as faces. A
camada de cisalhamento é caracterizada, no instante inicial de seu desenvolvimento, por
nimeros de Reynolds e de Damkohler turbulentos de 33 e 0,25. Detalhes das condigoes
iniciais e de contorno sao dados em (CELIS; STLVA, 2015b). Nos resultados apresentados
nesta secao apenas o modelo de mistura IEM é empregado. O processo de transporte
turbulento é modelado empregando-se uma técnica de simulacao numérica das grandes

escalas [LES, (ANDRADE; STLVA; MURA, 2011; VEDOVOTO et al., 2011, 2015)].

Na Figura 6.7 é possivel observar o desenvolvimento do escoamento turbulento
e reativo na camada de cisalhamento em dois instantes de tempo diferentes. No centro
desta figura sao mostradas iso-superficies de ) = (|W|2 - |S|2) /2 constante, onde W e S
sao os tensores vorticidade e taxa de deformacao, respectivamente. Esta maneira cléssica
de visualizar estruturas num escoamento indica o desenvolvimento progressivo da camada
de cisalhamento. Nas faces laterais desta figura, os campos de temperatura e de fracao
de massa de O e de CO, permitem apreciar o desenvolvimento do processo de combustao
e sua interagao com o escoamento turbulento. No primeiro instante mostrado a frente
de chama se encontra fortemente corrugada, mas parece manter sua continuidade, muito

embora importantes flutuagoes nos valores das propriedades mostradas sejam perceptiveis.
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Figura 6.8 — PDF de temperatura (K) (topo) distribuicao de temperatura (K) e de
fragdo de massa do d4tomo de oxigénio como funcao da fracao de mistura (baixo) em trés

alturas da camada de cisalhamento, 0,3 (esquerda), 0,4 (centro) e 0,5 (direita), t = 2.

No segundo instante a interacao do processo de combustao e da turbuéncia resultam em
“pacotes” de fragao de massa de O isolados, o que caracteriza uma ruptura na estrutura
da frente de chama. Simultaneamente, o campo de CO, exibe um comportamento nao
monotonico com a altura, z, a qual esta relacionada a segregacao inicial dos reagentes e,
logo, a fragao de mistura média. Modelos classicos de combustao turbulenta, baseados na

hipétese de continuidade da frente de chama, nao sao capazes de descrever este situacao.

Os resultados obtidos também podem ser analisados em termos da PDF das pro-
priedades do escoamento e de sua distribui¢ao, tal como o ilustrado na Figura 6.8. Na
parte superior desta figura sao mostradas as PDF's da temperatura obtidas em trés planos
(x,y), para os valores de z = 0,3, 0,4, 0,5, isto é, de uma regiao onde sao encontrados prin-
cipalmente reagentes (7' = 600 K) a uma onde tem-se sobretudo produtos de combusao
(T = 2500 K), passando por uma regiao em que os gases encontram-se em processo de

queima. A forma da PDF calculada reflete esta mudanga e pode ser comparada aquelas
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postuladas na secao 6.2. Na parte inferior desta figura, onde sao mostradas as distri-
buicoes instantaneas de temperatura e de fracao de massa de O como funcao da fragao
de mistura, efeitos de nao equilibrio termoquimico podem ser facilmente constatados. De
fato, por um lado, sao encontrados valores de temperatura significativamente inferiores
ao maximo observado para um dado valor de fracao mistura. Por outro lado, a fracao de
massa de O exibe, nas regides mais frias, valores que sao superiores aos mais provaveis
para um dado valor de fragao de mistura. Esta riqueza de detalhes nao pode ser descrita

com técnicas de modelagem nas quais a funcao densidade de probabilidade é presumida.

6.5 Desafios atuais e perspectivas

Neste capitulo foram apresentados os conceitos basicos da técnica de transporte da
funcao densidade de probabilidade aplicada a modelagem da combustao turbulenta. Estes

conceitos podem ser desenvolvidos em diversas diregoes, em grau crescente de sofisticacao.

No que diz respeito a descricao da transformacao termoquimica, esta técnica
permite acomodar mecanismos cinéticos tao detalhados quanto desejavel, entretanto, com
maior custo computacional. Técnicas de tabulagao adaptativa vém sendo usadas para
reduzir este custo de varias ordens de grandeza (POPE, 1997; LU; POPE, 2009; JR; SILVA,
2014). Ainda assim, no caso de estudos que empregam simula¢do numérica das grandes
escalas, faz-se necessario o emprego de mecanismos de cinética quimica reduzidos a um
punhado de espécies e poucas dezenas de reagoes quimicas (RAMAN; PITSCH, 2007; YANG
et al., 2013).

A fim de aumentar o realismo da modelagem do acoplamento entre combustao e
turbuléncia, a descricao em termos de PDF da composicao pode ser estendida para a de
uma PDF conjunta com a velocidade e com alguma escala de tempo ou comprimento da
turbuléncia (SHEIKHI; GIVI; POPE, 2007, 2009). Esta extensao faz surgir novos problemas
de fechamento, andlogos por sua natureza aos encontrados acima, para os quais ainda nao

ha modelos suficientemente consensuais e de grande faixa de aplicagao.

Entretanto, o calcanhar de Aquiles deste da formulagao apresentada, que con-

sidera estatisticas em um ponto e um tempo, é a descricao de processos que dependam
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de gradientes das propriedades do escoamento. Isto é o caso, em particular, dos proces-
sos de transporte molecular, sejam eles de massa, de quantidade de movimento ou de
energia. HEsta dificuldade tem motivado o desenvolvimento de diversos modelos de mis-
tura ao longo das ultimas décadas (SUBRAMANIAM; POPE, 1998; CLEARY; KLIMENKO,
2009; MEYER; JENNY, 2013; POPE, 2013), sem que no entanto um modelo suficientemente

abrangente tenha surgido (STOLLINGER; HEINZ, 2010).

A fim de permitir o desenvolvimento de novos modelos de mistura, duas gran-
des vias tem sido exploradas num passado recente. A primeira consiste em realizar si-
mulacoes numéricas diretas em configuracoes simples, tal como a de chamas turbulentas
pré-misturadas ou ndo (KRISMAN et al., 2014). Mesmo que este tipo de simulacao ainda
esteja limitada a nimero de Reynolds moderados, afastados da realidade pratica, tem
possibilitado o refinamento de modelos existentes. A segunda via é a de desenvolvimento
de experimentos realizados em situacoes simples, mas representativas de queimadores
praticos (CAETANO; SILVA, 2015). Somente a medi¢ao simultanea de miltiplas proprie-
dades do escoamento, com alta resolucao espacial e temporal (CAI et al., 2011) permitira
investigar o detalhe das interacoes entre combustao e turbuléncia nestas situacoes. Um
ponto fundamental comum a ambas abordagens experimental e computacional é que as
grandes bases de dados geradas ainda necessitam ser exploradas com técnicas matematicas

capazes de extrair delas informacoes relevantes.
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Capitulo 7

Transferéncia de Calor por Radiacao
Térmica nos Processos de

Combustao

Guenther Carlos Krieger Filho
Rogério Gongalves dos Santos

Carlos Salinas

7.1 Transferéncia de Calor por Radiacao Térmica nos

Processos de Combustao

Radiacao Térmica é a transferéncia de energia, na interacao tipo calor entre
sistema e vizinhanca, pela emissao de ondas eletromagnéticas ou fétons. Na maioria dos
problemas de engenharia térmica, a banda do espectro eletromagnético de interesse ¢ de
0.1 a 100pgm. Em problemas de combustao, em especial, onde existem particulas sélidas
ou fuligem, o processo de transferéncia de energia por radiagao térmica nao pode ser

negligenciado.

Como serd mostrado adiante, o processo de transferéncia de calor por radiacao
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em um meio que interfere neste processo, ou seja, um meio participante, é proporcio-
nal & espessura 6ptica do meio. Assim, quanto maior for o dominio (ou tamanho da
chama), maior serd a importancia da radiagao térmica. H& uma grande separacao de
escalas de tempo entre radiagao (ondas eletromagnéticas 3 x 10%m/s) e velocidade do som
(3x10%m/s). Assim, pode-se assumir que a radiagao estd em equilibrio quase-estatico, ou
seja, o campo de radiagao se ajusta quase que instantaneamente em comparacao a uma
perturbagao no campo de pressoes e velocidade. Por outro lado, os campos de concen-
tracao e temperatura alteram o campo de radiacao e as trocas radiativas, as quais alteram

as condicoes de contorno da equacao da energia da fase gasosa.

Em problemas de combustao, o meio ou o fluido participa do processo radiativo. O
fluido pode emitir, absorver ou espalhar radiacao. Assim, estes fluxos de energia radiativa

nas fronteiras do volume de controle devem ser computados no balango de energia.

A contribui¢ao da radiagdo na equagao da energia da fase gasosa (Equacao 77 )

¢ formulada como um termo de fonte (Q = Srad)-

1

Srad = _A_V

1
% Qrad = _A_V/ Qrad ° IldA, (71>
A

onde AV é o volume do volume de controle, A é a area superficial do volume de controle,
drea € 0 vetor fluxo de calor por radiacao térmica e n é o vetor normal do elemento

infinitesimal de area dA.

O modelo de radiacao, com meio participante, descreve o procedimento de calculo

de q,qq, como apresetado a seguir.

7.1.1 Poder Emissivo e Intensidade de Radiacao

Duas grandezas fisicas basicas na modelagem de fenomeno de radiacao térmica

sao o Poder emissivo F e a Intensidade de radiacao espectral 1.

A intensidade de radiacao espectral, I, é a taxa de energia radiativa por uni-
dade de angulo sélido e por unidade de area normal ao feixe radiativo, por unidade de

comprimento de onda. Na Figura 7.1 sao mostrados os parametros geomérico de interesse
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para a definicao da intensidade de radiacao. A intensidade de radiacao I sai do ponto P
sobre a drea infinitesimal dA e na direcao s atinge a area infinitesimal dA;. A integracao
da intensidade espectral para todo o espectro resulta na intensidade total de radiagao I.
Do ponto de vista geométrico, a integracao da intensidade de radiagao total para uma
calota hemisférica centrada na origem do feixe de radiacao resulta no poder emissivo E.
A intensidade de radiagao de um emissor perfeito e difuso, um corpo negro, é dada pela
Distribuicao de Planck. A integragao da intensidade espectral de um corpo negro I, para
todo o espectro resulta na intensidade total de corpo negro, I,. A integracao da intensi-
dade total de corpo negro na calota hemisférica centrada na origem do feixe de radiacao
resulta no poder emissivo de corpo negro £, = o7*. O poder emissivo se relaciona com

a intensidade de radiacao de um emissor difuso por

'{////%/’7”

o

58

6 Ajp

Figura 7.1 — Intensidade de radiagao e defini¢oes geométricas. Extraida de Modest

(2003)

I="" (7.2)

Em problemas de combustao, onde o meio é participante do processo radiativo, a
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intensidade de radiagao nao é a Distribuicao de Planck e, portanto, precisa de um modelo
para a sua avaliacao. Neste captitulo é mostrado como sao calculadas as trocas radiativas,

com meio participante, no presente estudo.

7.1.2 Equacao da Transferéncia de Calor por Radiagao - (RTE)

A determinacao da distribuicao da intensidade de radiacao no dominio de calculo

é feita pela equacao

dl (r,s s S S, §

—Ez Y iy (1)~ ki (1,8) 0.l (1.8) + e / 1(5:) ® (1,8) A (7:3)
S N——— — D @ il

HI’_/ T 111 v h - Y g

Na Equacao 7.3, I (r,s) é a Intensidade da radia¢do no ponto localizado em r
e na direcao §, num determinado numero de onda 7. O termo [ informa a taxa de
variacao da Intensidade por unidade de comprimento do caminho do raio; o termo 11
indica o aumento da Intensidade pela emissao do meio; o termo /11 indica a diminuicao da
Intensidade pela absorcao do meio; o termo IV informa a diminuicao da Intensidade pelo
espalhamento do meio e o termo V' mostra o aumento da Intensidade pelo espalhamento
(convergéncia) da radiac@o incidente, vinda na dire¢ao §;, num ponto da superficie do
volume de controle. A Equagao 7.3 em inglés é denominada Radiative Transport Equation
(RTE). Esta abreviatura também serd utilizada no presente trabalho. A RTE mostra
como o meio participante, por exemplo os produtos de combustao, interfere com a energia

radiante que trafega no dominio de célculo.

7.1.3 Atenuacao da Intensidade por Absorcao e Espalhamento

(scattering)

A intensidade espectral da radiacao I,,, incidente em um volume elementar de
espessura ds é atenuada, a medida que atravessa ds, devido a absorc¢ao e ao espalhamento
de radiacao no meio. A absorcao é o fenomeno que ocorre quando a energia penetra no

meio participante, seja o meio constituido de moléculas de um gas, bolhas ou particulas
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solidas, e este converte a energia radiante incidente em energia interna. O fenomeno de
espalhamento é muito mais complexo que o de absorcao. Pode ser descrito, de modo
simplificado, como o encontro entre um féton e uma ou mais particulas sofrendo o foton
uma mudanca de direcao e a perda ou o ganho de energia. Um feixe de luz, ao interceptar,
por exemplo, uma nuvem de particulas solidas, pode sofrer o espalhamento, ou seja, a
luz pode ser “espalhada” em diferentes diregoes. O modo como a luz é espalhada é
definida através de uma funcao de fase a ser apresentada adiante. As teorias que tratam
do fendmeno de espalhamento devido a uma particula, cada qual com aplicagao restrita,
por exemplo espalhamento Rayleigh e Mie, dependem de parametros como o diametro de

particula e comprimento de onda.

Experimentalmente foi constatado que a atenuacao espectral da intensidade es-
pectral (I,,) é diretamente proporcional a magnitude da intensidade espectral incidente e

a distancia percorrida no meio participante. Assim,

(dI,) —rl,ds, (7.4)

abs

onde k é o coeficiente de absor¢ao do meio e é funcao da temperatura, pressao, composicao
do material e do niimero de onda (7) da radiagao incidente. O sinal negativo é devido a

atenuacao de I,

Um parametro fisico muito utilizado na avaliacao de radiagao térmica com meio

participante é a espessura Gtica espectral (7,) definida como

S
Tn:/ kds. (7.5)
0

A integracao da Equacao 7.4 em s leva a Lei de Beer-Lambert-Bourguer:

s
I, (s) =1, (0) exp —/n(s*) ds*| , (7.6)

onde I, (0) representa a intensidade na origem do percurso antes de sofrer qualquer ate-

nuagao e s* é uma variavel auxiliar de integracao no espaco s. A Lei de Bourguer mostra
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que a intensidade espectral da radiacao, quando atravessa um meio que absorve radiacao,

¢ atenuada exponencialmente ao longo do caminho.

7.1.4 Espalhamento

A intensidade de radiacao é diminuida ao passar num meio que espalha a radiacao

incidente para fora da direcao s. Assim,

(dln) = _O'espalha,njnds- (77)

espalha

Pode-se ainda definir um coeficiente espectral de extingao (/3,) ou atenuagao como

a soma dos coeficientes de absor¢ao (k) e de espalhamento para fora (Cespaihan):

577 =R+ Oespalha,n - (78)

7.1.5 Solucao da Equacao da RTE

Para que se possa calcular o fluxo radiativo q,.q necesséario a equacao da energia
(Equagao 7.1), é preciso resolver a RTE (Equacao 7.3) para todos os nimeros de onda
do espectro e para todos os angulos solidos. Em fungao da estimativa da espessura 6tica
do meio (Equagao 7.5), diferentes modelos podem ser utilizados. No presente trabalho,
utiliza-se o Método das Ordenadas Discretas em combinacao com o Modelo de Soma

Ponderada dos Gases Cinzas para resolver a RTE.

O Método das Ordenadas Discretas (MODEST, 2003) representa a dependéncia

direcional da Intensidade de Radiacao por um conjunto discreto de direcoes.

A equagao de transferéncia radiativa (Equacao 7.3) é resolvida para um conjunto

discreto de direcoes que varrem o angulo sélido total de 4.

A equacao geral de transferéncia radiativa para um meio que emite, absorve e

espalha anisotropicamente radiagao é
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. L
%:S_vl(rys):k(r)[b(r)—ﬁ(r)l(r,SH— .

/ [(r,§)(r,§,8)d. (7.9)
47

Dividindo-se toda a Equagao 7.9 por g (r), tem-se

dl k(r)I(r) pB(r) . o, (1) . o) o

55 B —5(r)[(r,s)—|—5(r)47T/4WI(r,s)CI>(r,s,s)dQ (7.10)
e, com

_ Oespalha o Oespalha

= T - T, (7.11)
tem-se

dl . o NIPEPN

= IS+ (=) () + “’4(;) /Mf(r,s)q)(r,s,s)dsz. (7.12)

O fator ﬁ no termo de convergéncia vem da definicao da funcao de fase espectral

P, (Equacao 7.13).

Para o caso particular de espalhamento isotrépico, ou seja, a mesma quantidade

de energia radiante é espalhada em cada direcao do angulo sélido, tem-se

1
yym P, (8;,8)dl = 1. (7.13)
T Jarn
A Equacgao 7.9 é valida para um meio ”cinza”’ou, em base espectral, mono-
cromatico. Considerando-se um contorno (uma parede, por exemplo) opaco, emissor e
refletor difuso, a condi¢ao de contorno, na posicao r,, e orientacao n, para a Equagao 7.9

é

I(ro,8) =¢(r.) ]y (erp(rw)/ [(r,,8) |#-8|dSY, (7.14)
n-8'<0

™
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onde ¢ é a emissividade total e p é a refletividade total da parede (p =1 — «, onde a é a
absortividade total) da parede. [, é a intensidade de radiagao de corpo negro, dada pela
Lei de Planck (MODEST, 2003). O fator % no 2° termo da Equacao 7.14 vem da relacao
entre Fy e I, para emissores difusos. A regiao de integracao sobre o angulo sélido, com o

critério n - § < 0, seleciona a radiacao incidente sobre o contorno.

No presente trabalho, a Equacao 7.9 foi resolvida com o método de Volumes
Finitos de Ordenadas Discretas (em inglés, Finite Volume Discrete Ordinates Method
(FVDOM)) (MODEST, 2003). Neste método, a Equacao 7.9 é integrada no volume de
controle, utilizando-se o Teorema da Divergéncia ou Teorema de Gauss para transformacgao

de integrais de volume em integrais de superficie. Assim, a Equacao 7.9 torna-se

%dvz/@vmvz/v.(é[) dV:/Ié~ﬁdA, (7.15)
v U8 v v A

onde A é a area superficial do volume de controle e n é o vetor unitario normal da face.

A Figura 7.2a ilustra as faces do volume de controle 2D sobre o qual a Equagao
7.15 é integrada e também a discretizagao do dominio direcional de 47sr em angulos

sélidos discretos.

(a) (b)

Figura 7.2 — Discretizacao espacial e direcional para o FVDOM. (a) volumes finitos;

(b) discretizacao das diregoes em angulos sélidos. Extraida de Modest (2003)
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Aplicando-se a Equagao 7.15 a Equagao 7.9 e integrando-a para o dominio dire-

cional do angulo sélido discreto €2;, tem-se

//Is ndAdS) = // kI, — BI) dVdQ+// / ") dSYdVdQ.
V A

(7.16)

Na forma mais simples do método FVDOM, admite-se que a intensidade de ra-
diacao na direcao 7 é constante sobre cada face A, do volume de controle e sobre cada
angulo sélido discreto Q;(i = 1,2,...,n). Assim, a intensidade de radiagdo aproximada é

denominada I;. Entao,

Zlkz 5; nk Ak - Bp( - ]pz) VQ“ (717>

onde

Spi = (1 —wp) Inp + ZIPJ ij> (7.18)

O = o / / (8',8) dYd (7.19)

s; = / 5dQ. (7.20)
Qi

Os subscritos k e p denotam as faces e o centro do Volume de Controle, respec-
tivamente. O subscrito ; indica um valor associado ao angulo sélido €2;. s; é um vetor
cujo modulo é numericamente igual ao angulo sélido e aponta para a direcao do angulo
solido Q;. ®;; é a fungdo de fase do espalhamento de radiagio no volume de controle.
A integracao sobre o volume de controle requer a avaliagdo do fluxo de intensidade de
radiagao nas faces do volume de controle. A aproximacao (MODEST, 2003) mais simples

é extrapolar a intensidade do ponto p ou do vizinho k para a face conforme:
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e Radiagao incidente (s;-ny < 0), a intensidade na face é aproximada pela intensidade

do volume vizinho (Ii;), de onde a radiagdo vem. Assim,

> Lulsi-h)Ap == Iy |'s;-ny | A (7.21)
k k.e

e Radiacdo deixando o volume de controle (s; - n > 0), a intensidade na face é apro-

ximada pela intensidade armazenada no centro do volume de controle I;. Assim,

Z Iii (si-m) Ay = Z Lpi (si - D) Ay, (7.22)
k k,s

Assim, substituindo-se a soma das Equacoes 7.21 e 7.22 no lado esquerdo da
Equagao 7.17, tem-se aa expressao que relaciona a intensidade de radiacao na diregao ¢

no ponto p e seus vizinhos

o BpSpiV 8 + zk,e Iii | si -0y | Ay
" BV + 3y, (si- ) A

(7.23)
onde os subscritos e e s denotam radiacao que entra ou sai da face, respectivamente.
e Condicoes de Contorno de Radiacao no Método FVDOM

As condigoes de contorno de radiagao utilizadas no presente trabalho foram defi-

nidas para superficies de radiagao difusas para emissao e reflexao.

Multiplicando-se a Equagao 7.14 por n - § e integrando-se para todas as diregoes

de radiacao deixando a superficie, chega-se a expressao da Radiosidade na parede J,:

Jw:/ ]ﬁ-édQ:/ 5w]bwﬁ-§d§2+(1—sw)/ I|n-8]d.  (7.24)
n-s>0 n-s>0 n-s<0
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Assumindo-se que a intensidade de radiacao (I,) que deixa uma superficie de
contorno, como n, na Figura 7.2a de drea Ay, seja constante sobre toda a area, integra-se

a Equagao 7.24 para toda a area:

LY siofgAg =gy Y si-hgAg+ (1—e0) Y I |si By | Ag (7.25)

ou ainda

Iy=cqlog+ (1 —29) Y Ipe|si-ng | /> (si-hy). (7.26)

Vé-se na Equagao 7.26 que o problema de radiagao no método FVDOM é iterativo,
pois a condi¢ao de contorno I, depende das intensidades de radiagao I, dos volumes
internos (R na Figura 7.2a) do dominio de calculo. A intensidade que chega a superficie
de contorno I, pode ser substituida pela intensidade de Radiacao do volume de controle

adjacente a parede Ip;, para §; -n, < 0. Assim,

Iy=cqlog+ (1 —20) > Inilsi-ng| /D> (si-1y). (7.27)

7.1.6 Divergéncia do Fluxo Radiativo em Meio Participante e

Termo de Fonte na Equacao da Energia

A relacao entre o balanco de energia radiativa de um feixe de radiagao e o balanco

de energia do meio participante ¢ discutida a seguir.

A Equacao 7.28 mostra o balanco de energia radiativa, desconsiderada a parcela

de espalhamento, no Volume de Controle infinitesimal dV = dxdydz:
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Taxa de Taxa de Taxa de FER em z
variacao EMISSAO ABSORCAO — FER em z + Az
da energia B de energia N de energia _ + FER em y (7.28)
radiativa radiativa radiativa — FER em y + Ay
armazenada gerada destruida + FER em z
no V. C. no V. C. no V. C. — FER em z + Az
D S a7 A T v

sendo FER uma abreviatura para Fluxo de Energia Radiativa.

O termo IV pode ser escrito como

Qrad = qrad,xdydz - QTad,erAxdde

+de,yd$d2 - qrad,y-l—dyd'rdz (729)

+qrad,z dxdy - Qr‘ad,z+dzdxdy-

Fazendo uma expansao em série de Taylor para expressar ¢rq4..+a, €m funcao de

Grad. (analogamente para Grady+dy € Grad,s+dz), teM-se

amx ara aT’G,Z
qmd——( Qrad, 4 q dy Qrad,

o o = ) dadydz = —V - qragdV. (7.30)

Em palavras, a Equacao 7.30 significa que, se ¢.qq, que é o termo IV da 7.28,
assume um valor positivo, entrou mais energia radiativa do que saiu no Volume de Con-
trole. Entao, na 7.28, esta diferenca da energia radiativa foi em parte acumulada no V. C.
(termo ) ou foi parte destruida, ao ser absorvida pelo fluido, no V. C. (termo I17). Por
outro lado, se ¢..q assumir um valor negativo, significa que saiu mais energia radiativa
do que entrou no volume de controle. Assim, o termo I/, energia radiativa gerada ou
emitida, prepondera em relacao aos termos [ e [11. Este saldo do balanco de energia

radiativa aparece também, como termo fonte, na equacao do balanco de energia do fluido
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(Equacao 77 e Equagao 7.1 ). O balango da energia radiativa (Equagao 7.28), em regime
permanente (termo I = 0), é positivo quando energia radiativa é absorvida pelo fluido no
volume de controle. Esta parcela de energia radiativa absorvida pelo fluido significa um
aporte positivo no seu balanco de energia. Assim, o termo de fonte por unidade de vo-
lume, devido a radiagao, na equagao de energia do fluido (Equagao ??) é numericamente

igual ao termo I'V da Equagao 7.28:

Q = Srad =—-V- Qrad (731)

Re-escrevendo-se a Equacao 7.9 para um dnico nimero de onda (7)), tem-se

dI 5 o
Wy v, = ki — 8,1, (5) + 2 / I, (8) @ (51, 8) d;. (7.32)
ds AT Jyr

A RTE (Equacao 7.32) relaciona a variagao da intensidade de radiacao espectral
numa dire¢ao 8. Integrando-se a Equagao 7.32 para todo o dominio do angulo sélido 4,
tem-se a variagao da intensidade de radiacao espectral, com as contribuigoes de todas as

direcoes. Assim,

/ §-VI,dQ = / iy A2 — / B,I, (8) dQ+ / ZS” / I, (8:) ®, (8;,8) d%dQ. (7.33)
47 Ar Ar ar 2T Jar

Como a dire¢do do angulo sélido (8) é independente do sistema de coordenadas
do operador gradiente e o coeficiente de absorcao x e a intensidade de corpo negro I,

nao dependem do angulo sélido, pode-se escrever

V- /4 1,8d92 = A7k T, — /4 B,I, (3) dQ+Z‘: /4 I, (%) [ /4 O, (8;,8) dQ} Q. (7.34)

O termo do lado esquerdo desta equagao representa o saldo (saida menos entrada)

dos fluxos de energia radiativa nas faces do Volume de Controle. Assim, pode-se escrever
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47

V Gty = Ay~ By [ 1, (8)d0+ 5 /4 I, &) [ /4 o, (éi,é)dﬁ} 4. (7.35)

Assim, com uso da Equacgao 7.13, a equacao anterior torna-se

V : qradn == 47TI€](,77 — BU/ I77 (é) dQ + 0'377/ ],7 (éz) dQZ (736)

A A7

Utilizando-se a Equacao 7.8 pode-se escrever

V  Qrady = K |41y, — / L,(8)dQ| =k (47 Ly, — Gy), (7.37)
4m
=Gy

onde G, é radiagao incidente, vinda de todos angulos sélidos, no nimero de onda ,. Esta
equacao indica que o saldo do fluxo (o que sai menos o que entra) de energia radiante nas
faces do volume de controle é proporcional a diferenca entre a energia radiante emitida

(47ly,) e a energia radiante incidente (G,). Escrevendo-se como na Equagao 7.30 tem-se,

—V  Qrady = & (G — 41Lyy) . (7.38)

Integrando-se a equacao espectral acima, para todo o espectro de radiacao, tem-se

~V - Qrad = / k(G — ATy, . (7.39)
0

Para o caso particular de meio cinza (k = cte), a expressao é simplificada para

~V - qraa = £ (G — 40T7). (7.40)

Com a determinacao das intensidades de radiacao em todos os centros dos volumes
de controle (1), pode-se avaliar a radiacao incidente no centro do volume de controle G,

por
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Gp=> I (7.41)

A temperatura T é a temperatura no centro do volume de controle.

Com a Equacdo 7.40 pode-se avaliar o termo de fonte Q da equacio da energia

do meio (Equagao ?? e Equagao 7.31).

7.1.7 Modelo de Soma Ponderada de Gases Cinzas [WSGG]

Apos a formulagao do modelo e método de solucao das trocas radiativas com meio

participante, deve-se formular as propriedades radiativas do meio.

Modest (2003) mostra que o modelo WSGG (em inglés Weighted Sum of Gray
Gases) pode ser utilizado para resolugao da equagao da intensidade de radiagao (RTE),
desde que as superficies de contorno de radia¢ao sejam corpos negros e o meio participante

nao produza espalhamento da radiacao.

No modelo WSGG evita-se o célculo da transferéncia radiativa com o tratamento
de meio nao-cinza em bandas do espectro, o que exige abordagem espectral das linhas de
radiacao. Ao invés disto, calcula-se a transferéncia de calor radiativa separadamente para
um determinado nimero de gases considerados como emissores cinzas. O fluxo de calor

total é calculado com uma média ponderada dos fluxos em cada gas.
A solucao da Equacgao 7.32 é mostrada a seguir.

Define-se da coordenada oética,

Ty = /OS (’{ + Usn) ds = /OS /Bnds = 67]57 (742)

em que s ¢ o comprimento do caminho 6tico. Tomando-se o diferencial de 7, e s,

dr, = B,ds (7.43)
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e, entao,

dr,

= ds.
By

A Equagao 7.32 é re-escrita na forma

al, K o
— =1, -1 Sl I, (8;) ®, (8;,8) dS);.
dr, nbn n+577477/4ﬂ n (8i) @y (8, 8)

Com a definicao de wy,

O'sn . 0'317
- )
K+ Oy By

Wy =

pode-se escrever o primeiro termo do lado direito da Equacao 7.45 como

K K K+0g —O
ARy A o= =5 "MV —(]1— L .
By bn K+ Ogy b ( K+ Ogy ) o ( wﬂ) o

Assim, a Equacao 7.45 é re-escrita na forma

dI,

dr,

w . .
=—I,+(1—w,) Ly + ﬁ/ I, (8;) @, (8i,8) dS;.

47

Definindo-se

Wn

S, (7 8) = (1= ) Ty + 52 [ 1, (30 @, (8,9 a0

a Equacao 7.48 é re-escrita como

dl .
T Ly =8, (7,8).
n
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Multiplicando-se a Equacao 7.50 por e™,

dI,
em—+ e =S, (r,8) e,

dr,

n

e agrupando o lado esquerdo tem-se

dl,e™

dr,

=5, (7,,8)€e™.

Separando-se as variaveis

dl,e™ = S, (1,,8) e™dr,,

e integrando-se de zero até a coordenada ética 7,

Tn 7'7] ,
Ty ! A T /
/ dl,e™ = / Sh (Tn,S) emdr,,
0 0

obtém-se a solugao formal da Equacao 7.32:

L) €)= 1,0 (&) + [, (7,9) e,

ou

L) = 1,0+ [, (78 e O,

Para um meio sem espalhamento (o5, = 0), a Equagdo 7.49 torna-se

Sy (Tm 8) = Iy,
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e entdo a solucao (Equagao 7.56) se reduz para

T

L, (m)) =1,(0)e™™ + /0 ' Ly (77) ef(T"fTé)dT,/,. (7.58)

Esta equacao pode ser re-escrita em funcao da coordenada s como:

I

L (5) = Ty xp (— /0 S mzs') + /0 "y () exp (— / /S fids”) k() ds,  (7.59)

onde Iy, = I, (T},) é a intensidade de radiacao de corpo negro emitida na parede (s = 0),
7 U

na temperatura 1, e s” = s — s.

Integrando-se a Equagao 7.59 sobre todo o espectro, tem-se

I(s)= fooo Idn =

(7.60)
I Iyonexp (= [ wds’) dn+ [ [ Ty (') exp (=[5 kds”) k (s) ds'dn.
A absortividade espectral de um meio participante é definida por:
1,(0)—1
oy = n (0) n(s)’ (761)

ou seja, a, ¢ a razao entre a intensidade absorvida pelo meio no caminho 0 — s e a

intensidade emitida na origem (s = 0).

Utilizando-se a Lei de Beer-Lambert-Bourguer (Equagao 7.6), pode-se escrever

I, (0) — I, (0) exp (— [ rds’)
! 1, (0)

=1—e. (7.62)

A emissividade espectral do meio participante é definida a partir da aplicacao da

Equagao 7.58 para uma camada isotérmica e homogénea de um gas de espessura s, por:

0 (s)=1,(0) e ™+ I, (1 —e ™). (7.63)
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Se somente a emissao for considerada, com intensidade nula em s = 0, I,, (0) = 0,

tem-se a defini¢do da emissividade (g,)):

I
&, = - () e (7.64)
I,

que é a mesma expressao da absortividade. Assim,

Q, = &. (7.65)

Substituindo-se a Equacgao 7.62 na Equacgao 7.60, tem-se

I(s) = /0 Ty [1 =ty (0 — )] dip+ / / Iy (s exp( //ids”)m(s')ds'dn, (7.66)

mas

entao,

n / /
e (s" — s)dnds

10= [ hali—a0=0a — [ [T5603

Vv Vv
Radiagao oriunda da parede e transmitida no meio  Aumento da intensidade devido & emissao do meio

(7.68)

Define-se a absortividade total do meio de espessura ' — s e a temperatura T'

por

1

a(T, s —s) = (T

/000 oy (8" — 8) Iy, (T) dn (7.69)
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-7 gT) /O h [1 — exp (— / ls lids”)} L, (T) dn. (7.70)

Substitui-se a Equacao 7.69 no primeiro termo da Equagao 7.68. O segundo
termo desta equagao é substituido pela aplicacao da Equacao 7.69 na Equacao 7.67 e

entao tem-se

S da

I(s)=[1—a(T,,0—s)]| I — o5 [T (s'),s" — s| I, (s) ds'. (7.71)

Por simplicidade matemaética, considere-se o coeficiente de absorcao a (7},,0 — s)
da Equacao 7.71 como um valor médio no espago, assim « (7,,s) = a(7,,0 = s). A

Equagao 7.71 pode ser re-escrita como

I(s)=[1—-a(T,,s)] I — /OS % [T (s),s — s| I, (s')ds’. (7.72)

Para um meio isotérmico 7T, com coeficiente de absorcao x(7,,) constante, a

absortividade total, a partir da Equagao 7.70 é

o (T, s) = ﬁ /O T {1 = exp =k (Ty) 8]} I, (T) iy, (7.73)

ou seja, a absortividade total nao é funcao do caminho, mas sim da espessura do meio
(s).

Se T'=T,, entao

0(Tus) = 1y [ L= exp o () L) oy (T.) (7.74)

que ¢é a absortividade do caminho (s) para a emissao de corpo negro da parede a tempe-

ratura To,,(I, (T,,)).

Se T'=1T,,, a Equacao 7.73 torna-se:
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a (T, s) = ﬁ /OOO {1 —exp [—k (T}) s]} Ip,y (T3, dn. (7.75)

Analogamente a defini¢ao de ¢,, Equacao 7.64, a emissividade total do meio de

espessura s e a temperatura 7}, é dada por

(Ts) =L f”lij;;l” -7 (1Tm) /0 o (T) Iy (T, (7.76)
e entao,
(Tos) =7 (}fm) /O T = exp =k (T) 8]} Iy, (To) . (7.77)

Assim, comparando-se as Equacoes 7.75 e 7.77 tem-se que

a(Tm,s) =¢c(Tm,s), (7.78)

ou seja, para um meio isotérmico e com k (7},,) homogéneo no espago, avaliado a tempe-

ratura do meio T,,, a absortividade total a T,, ¢é igual a emissividade total a T,,.

Para um meio com coeficiente de absorc¢ao constante (k = k = cte), a absortivi-

dade total (Equacao 7.73) nao depende da temperatura do meio (7},,) e assim,

a(T,s) = I, ) 1 —exp (—ks)] /000 Iy, (T)dn =1 — exp (—ks) (7.79)

e a emissividade, por (Equagao 7.77), torna-se

e(T,s) = ! [1 —exp (—ks)] /000 Iy, (T)dn =1 — exp (—ks) (7.80)

entao
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a(T,s)=¢e(T,s), (7.81)

ou seja, para um meio com k constante, a absortividade e a emissividade sao iguais para

qualquer temperatura.

Assim, com estas simplificagoes para meio isotérmico e homogéneo (k = k cons-

tante), de espessura s, a RTE (Equagao 7.72) pode ser avaliada por

5 Oe

Iy =N -als)lh— | 55

[T (s"),s" — s| I (s') ds. (7.82)

No modelo de soma ponderada de gases cinzas (WSGG), faz-se a hipdtese de que

a aproximagao

a(T,s)~ Y ap(T)(1—e ") (7.83)

seja valida. Nesta equacao, K é o numero de gases do modelo WSGG.

Vale também, pela Equacao 7.81,

e(T,s)=a(T,s)~ > ap(T)(1—e ™). (7.84)

Na Equacao 7.83, consistente com as equagoes 7.72 e 7.73, o coeficiente de ab-
sorcao de gds cinza (ki) ¢ constante. Os pesos de ponderagdo (ax) podem ser funcao
da temperatura da fonte de emissao (7, para absortividade (Equagao 7.74) ou T,, para

emissividade, (Equagao 7.77)).

Na aproximacao 7.84, nem o peso ax nem o coeficiente de absorcao x; sao funcao

do caminho do feixe de radiacao s.

Para o caso limite de um meio com grande espessura
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lim exp (—kgs) — 0 (7.85)

S§—00

e pelas Equagoes 7.79 e 7.83, tem-se

i ar, (T) = 1. (7.86)

k=0

Esta restricao é utilizada na formulacao dos pesos ar. Com utilizacao das

Equacoes 7.86 e 7.83, tem-se

1—a(Ty,s)=1- Zi{:o ag (T') (1 — e="*%)

K (7.87)
= 1= a (T)+ g ax (T) e = Yo a (T) e,

k=0
——
=1

Para a derivada da emissividade na Equacao 7.82, tem-se

K K

de 3 / ki (s—s
(s —s) = 22> (1) [1 _ (s >} = =3 e (T) e . (7.88)
k=0 k=0

Substituindo-se as Equacoes 7.87 e 7.88 na Equacgao 7.82, tem-se

1(s) = S g o (T) e s + [ Sy an [T (1) e+~ 1y () ds
(7.89)

=S llan ] (TL) e + [ [andy)] (s) e~ ppds'] .

No modelo WSGG, a intensidade de radiacao do meio participante é aproximada

pela soma das intensidades dos gases cinzas, entao

I(s)=> Ix(s). (7.90)
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Substituindo-se a Equacao 7.90 na Equacao 7.89 tem-se

Z I (s) = Z [[akfb] (T.,) e "™ + /08 [a]y] (s") e~ =D gds’ | (7.91)

k=0 k=0
Comparando-se a Equagao 7.91 com a Equacao 7.60 (integrada para todo espec-

tro), verifica-se que [ satisfaz a equagao de transferéncia

dIy

E = Kk [(aka) — ]K] s (792)

com a condicao de contorno,

s=0 : [K = [ak[b (Tw)] . (793)

Assim, a RTE no modelo WSGG pondera a Intensidade de Corpo Negro [, pelo fator de

ponderacgao de cada gas cinza a; tanto para o meio quanto para as superficies.

A determinacao dos coeficientes de absorcao k e dos pesos a para cada gas implica
na precisao dos resultados do problema radiativo. De forma geral, x e a dependem da
composi¢ao, temperatura, pressao, nimero de gases cinzentos, fuligem etc. Sao encontra-
dos na literatura os parametros para soma de gases contendo vapor d’agua e didéxido de

carbono e fuligem (MODEST, 2003).

Verifica-se que para solucao da RTE para cada gés (Equacao 7.92) é necessério
o conhecimento do campo de temperaturas para avaliacao tanto dos pesos ap quanto
das Intensidades de Radiagao de Corpo Negro [,. Aqui se da a interagao do modelo de
radiacao com a equacao da energia da fase gasosa no processo de combustao. No presente

trabalho, a Equacao 7.92 é resolvida pelo Método das Ordenadas Discretas ja apresentado.

7.2 Radiacao e Combustao

Radiacao térmica é importante, ou mesmo dominante, em processos de com-
bustao, particularmente em sistemas grandes (ou de grande espessura dtica) (Equagao

7.42).
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A descrigao de todos os fenomenos fisicos (reagoes quimicas de transferéncia de
calor e massa) envolvidos em processos de combustao é tarefa ainda extremamente dificil.
Adicionalmente, em escoamentos turbulentos, tem-se a interferéencia das flutuagoes tur-
bulentas nos calculos das taxas de transferéncia de quantidade de movimento, massa e

energia. A seguir discute-se este modelo.

7.2.1 Interacao Radiagao e Turbuléncia

Num escoamento reativo turbulento, as grandezas fisicas, como temperatura, con-
centracao das espécies e densidade, apresentam flutuagoes temporais e espaciais. O termo
de fonte de radiacao na equagao da energia (—V-Qraq) é nao-linear e, portanto, a influéncia

das flutuacoes temporais no calculo deve ser considerada.

Aplicando-se o operador de média temporal sobre a Equacao 7.37, integrada para

todo o espectro,

-V.q= —/ K {47@,7—/ I, (3) dQ] dn = —/ (mﬁm—/ Ed@) dn. (7.94)
0 4m 0 4

Na Equacao 7.94, fica evidente a interagao entre turbuléncia e radiagao: a cor-

relacao k1, entre coeficiente de absor¢ao (k) e a intensidade de radiagao de corpo negro
(Iyy) e a correlacdo k1, entre o coeficiente de absorgao e a intensidade de radiacdo in-
cidente. Estas correlacoes devem ser modelados adequadamente em problemas de com-

bustao turbulenta. A seguir discute-se este problema.

7.2.2 Aproximacao de Estrutura Turbulenta de Fina Espessura
Otica

Um parametro importante para a avaliacao da interacao entre turbuléncia e ra-

diacdo é a espessura Gtica da estrutura turbulenta (7,), que pode ser definida como:

Ty = Kl (7.95)
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onde [; é a escala de comprimento caracteristico das estruturas turbulentas. Se
T < 1, significa que a intensidade de radiacao, no nimero de onda ,, nao ¢ significan-
temente alterada ao cruzar uma estrutura turbulenta (em inglés Fddy). Nesta situacao,
as flutuagoes turbulentas de temperatura, concentracao e densidade, que ocorrem na es-
cala l;, nao influenciam o cédlculo do coeficiente de absorcao x. Isto permite calcular a

correlacao 1, como o produto dos valores médios, na forma:

kI, ~ R, (7.96)

Esta aproximacao, utilizada em todos os modelos atuais de interagao entre tur-
buléncia e radiacao, é chamada em inglés de Optically-thin eddy approximation, o que

poderia ser traduzido como estruturas turbulentas de fina espessura otica.

A intensidade média I_77 serd obtida da solugao da RTE (Equagao 7.92), formulada

para seus valores médios, ou seja,

W~ [ty i) (7.97)

A correlagao m é obtida pelas informacoes da estatistica de ponto tunico,
que também é utilizado no modelo de combustao turbulenta (Capitulo 3). Na abordagem
deste trabalho, fica, entretanto, implicita a independéncia estatistica entre composicao
(espécies) e temperatura (ou entalpia) no volume de controle em anélise. As informagoes
de valor médio de concentracao, temperatura e massa especifica sao obtidos com funcao
densidade de probabilidade pré-assumida: [-PDF ou Delta de Dirac. Com estas in-
formacgoes médias, sao avaliadas as grandezas do problema de radiacao como coeficiente
de absorcao (k) e Intensidade de Radiagdo de Corpo Negro (,,). Este procedimento,
embora largamente utilizado na drea de combustao turbulenta (MODEST, 2003), pode
levar a erros de 50% a 30% na poténcia radiativa (a menor) do que se o célculo fosse
feito com os valores instantaneos. De forma andloga ao que acontece com a estimativa do
termo de fonte médio nas reagoes quimicas, pode-se avaliar a influéncia da flutuacao da
temperatura no poder emissivo de corpo negro (E;,). Fazendo uma expansao em Taylor

para Ej, e a decomposi¢cao de Reynolds para a temperatura, tem-se

209



T=T+T, com T =0 (7.98)

e
By (1) ~ By (T) + 'L 5, (T) + 207, (1) + .. (7.99)
dT 2 JdT°
Aplicando-se o operador de média de Reynolds (POPE, 2000a) tem-se
— —dE,(T) 1 . d*E (T
E,(T) = E, (T) ypied) 1 (Tf)Q#Jr... (7.100)
dTl’ 2 dT
=0
Substituindo-se a Distribuigao de Planck para o poder emissivo (Ej, (T) = (JT4> ),
D g T)?
Ey(T) = oT + 70T2(T’)2 —oT |1+ 6(_2 (7.101)
T
Fazendo-se uma estimativa com um valor de intensidade de turbuléncia para
temperatura de 30%, tem-se que VT? =03e ? = 0.09. Assim, a parcela relativa a

flutuacao turbulenta da temperatura na Equacao 7.101 é

By (T) ~ 0T (1+6x0.09) =0T (1+0.54), (7.102)

ou seja, aproximadamente 50% a mais que se somente o valor médio da tempe-

ratura (7) for considerado.

7.3 Estado da Arte em Calculo de Radiacao em Cha-

mas Turbulentas

Na tabela seguinte serd apresentado um resumo de trabalhos recentes encontrados

em literatura aonde se estudou a influéncia da radiacao térmica em chamas turbulentas
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Referéncia Turbuléncia ETR Modelo Gas | Fuligem

(SANTOS et al., 2008) 2D LES Ray-Tracing Ck nao
(POITOU et al., 2012) 3D LES DOM SNB-FSCK nao
(SANTOS et al., 2015) 3D LES DOM CK nao
(PAUL; PAUL, 2010) LES DOM Gray gas Sim
(ALMEIDA; LAGE; SILVA, 2015) LES FVDOM Gray gas nao
(CENTENO; SILVA; FRANCA, 2014) RANS DOM WSGG nao
(DESJARDIN; FRANKEL, 1999) LES DOM Gray gas sim
(JONES; PAUL, 2005) LES DOM Gray gas nao

Tabela 7.1 — Estudos envolvendo combustao turbulenta e radiacdo térmica

Conforme a Tabela 7.1 existem poucos estudos ainda envolvendo modelos com-
plexos de combustao e radiacao térmica, sem falar do modelagem da cinética quimica e
das propriedades radiativas dos gases de maneira mais sofisticado. O alto custo compu-
tational ainda nao permite simulagdes de tais magnitudes, porém todos os autores s/ ao
unanimes em mostrar que a radiacao pode afetar de maneira significativa os resultados,

conforme veremos no estudo de caso a seguir retirado de (SANTOS et al., 2015).

7.3.1 Estudo de Caso - Calculo chama turbulenta em um diedro

Nesta secao serao apresentando os resultados de uma simulacao acoplada de com-
bustao LES tridimensional e radiagao térmica. Resultados com e sem radiagao térmica

sao comparados.

Figura 7.3 mostra iso-surfaces instantaneas de temperatura resolvidas sem e com
radiagao térmica no mesmo tempo fisico. t= 0.28s. Com radiacao a estrutura do escoa-
mento é modificada e as estruturas turbulentas parecem crescer alguns centimetros apds
o ancorado de chama (um prisma neste caso). A distribuigdo de temperatura muda e os
valores maximos da mesma é menor com radiacao térmica. O pico com maior valor de

temperatura é encontrado no plano central do queimador.

Figura 7.4 mostra um campo instantaneo de poténcia radioativa. Uma grande
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Figura 7.3 — Iso-surfaces instantaneas de temperatura resolvidas (900 K) sem (em
cima) / com (a baixo) radiac¢@o térmica colorido de acordo com a velocidade transversal

vemt = 0.28s.
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Figura 7.4 — Campo instantaneo de poténcia radioativa (em W.m—3) em ¢t=0.28s.
Valores positivos indicam poténcia radioativa perdida pelos gases, e valores negativos

absorvidos.

regiao central positiva corresponde ao poténcia radiativa emitida pelos gases quentes. Uma
pequena regiao absorvedora ¢ visivel atras do ancorado de chama. O maximo valor médio
de poténcia radiativa encontra-se em = 0.12m. A poténcia radiativa total calculada com
o DOMASIUM para esta configuracao é aproximadamente de 1 kW que representa menos
de 2% da poténcia total da chama. Apesar disto a radiagdo térmica tem um grane efeito

na dinamica da chama.

As difrencas na temperatura comecam a aparecer apenas alguns centimetros apos
o ancorador de chama, como ilustrado na figura 7.5, aonde o perfil de temperatura média
ao longo do eixo z no plano central é mostrado a partir do ancorado de chama até o
final da camara de combustao. Como esperado, a temperatura média diminui cerca de
80K quando a radiacao térmica é levada em conta, em fungao do aumento da energia

transferida das zonas quentes para as zonas frias devido a radiacao.

Estas diferencas na temperatura impactam diretamente nos produtos da reacao.
Por exemplo a fracgdo média de CO, (figura 7.6) diminui ligeiramente quando a radiagao
é levada em conta, apesar do mecanismo quimico simples de uma etapa utilizado. Um
impacto mais significativo da transferéncia de calor por radiacao térmica pode ser anteci-
pado quando do uso de um mecanismo quimico que inclua poluentes como mondxido de
carbono (C'O) or 6xidos nitricos (NO,), cuja formagcao é conhecida por ser muito sensivel

a temperatura local.

213



y=0.0, 2=0.0

2300

2200

2100

TIK]

2000

1900 1 1

Figura 7.5 — Perfil da temperatura média resolvida sem (NR) e com (R100) radiagao

térmica ao longo do eixo do queimador em y=0 e z=0.

NR:

R100:

Y_CO2: 0.05 0.1 0.15 0.18

Figura 7.6 — Cortes em z=0 da fracao média de C'O; resolvida sem (NR, em cima) e

com (R100, em baixo) radiagao térmica.
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Figura 7.7 — Perfil do RMS filtrado da temperatura sem (NR) e com (R100) radiagao

térmica ao longo do eixo do queimador (y=0 e z=0).

O RMS filtrado da temperatura evidéncia de forma mais quantitativa a modi-
ficacdo na dinamica da chama quando a radiacao térmica é levada em conta, conforme
figura 7.7. Esta figura compara o perfil do RMS filtrado de temperatura no plano central
do queimador sem e com radiacao térmica. Apesar da similaridade entre os perfis apresen-
tados, os valores de RMS sao maiores a jusante da zona de recirculacao atras do obstaculo
quando a radiagao térmica é levada em conta. Diferencas maiores que 80K podem ser

observadas em algumas regi oes denotando movimentos da chama mais intensos.
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Capitulo 8

Modelagem de combustao de sprays

Guenther Carlos Krieger Filho
Flavio Cesar Cunha Galeazzo

Fernando Luis Sacomano Filho

Em sistemas reais de combustao de combustiveis liquidos na forma de spray,
varios processos ocorrem simultaneamente, entre eles a modificacao da turbuléncia da
fase continua, colisao e quebra das goticulas da fase dispersa, evaporagao, mistura e
combustao. A modelagem de tantos processos e de suas interacoes nao é uma tarefa
trivial. Para facilitar o seu estudo, modelos para cada subarea serao tratados em separado,
como quebra de goticulas, mistura e combustao, porém tomando o cuidado de nao estudar

nenhuma das subareas em total isolamento das outras.

Existem duas abordagens principais quando se modela sistemas bifdsicos, cha-
madas de abordagem Euler-Lagrange e Euler-Euler. Na abordagem Euler-Lagrange, uma
formulacao Eureliana é usada para a fase gasosa que ¢é tratada com um meio continuo
por meio das equagoes de Navier-Stokes, enquanto uma formulacao Lagrangeana é usada
para a fase dispersa que é tratada fazendo-se o rastreamento de um grande nimero de
goticulas que se movem através da fase continua, técnica conhecida como Rastreamento de
Particulas Lagrangeanas (em inglés Lagrangian Particle Tracking, LPT). A fase dispersa

pode trocar quantidade de movimento, massa e energia com a fase gasosa.

Na abordagem Euler-Euler, tanto a fase gasosa quanto a fase liquida que forma o
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spray sao modelados como fases continuas, usando uma formulacao Eureliana. A descricao
das goticulas do spray é na maioria das vezes insuficiente quando se usa a abordagem
Euler-Euler, o que limita o seu uso em sistemas de combustao; por isso ela nao sera

discutida longamente nesse texto.

Este capitulo é dividido da seguinte forma: primeiro sao apresentados os diversos
fenomenos que compoe a combustao de sprays. Em seguida sao derivados os modelos
matematicos usados na descricao das fases continua e dispersa, inclusive o acoplamento
entre as fases na forma de termos fonte nas equacoes de conservacao. Os diferentes tipos

de simulacao sao descritos no final do capitulo.

8.1 Regimes de combustao de sprays e fendmenos as-

soclados

Esta secao procura estruturar os possiveis cendrios encontrados em sistemas com
combustao de sprays, com varios regimes de atomizacao, evapora¢ao, micromistura e

combustao sendo discutidos.

8.1.1 Atomizagao

A correta modelagem da distribuicao do tamanho das goticulas é fundamental
para a simulacao da combustao de sprays. Assim, os mecanismos de instabilidades de
jato, que promovem a atomizacao de jatos liquidos, tem grande importancia na evolucao
de sprays. Considerando-se porém que o foco desde texto é em sprays desenvolvidos,
somente uma breve introdugao aos fenomenos ligados a atomizacao serao apresentados.
O artigo de revisao de Lin e Reitz (1998) apresenta a teoria de quebra de jatos liquidos
desde os primeiros estudos quantitativos. Varios mecanismos fisicos sao importantes para
a atomizagao, como a instabilidade absoluta de um jato, a formacao de ligamentos e a
tensao interfacial que promovem a quebra em goticulas. Apesar dos mecanismos de quebra
de goticulas ainda serem objeto de pesquisa (LIN; REITZ, 1998), o processo de atomizagao

pode ser classificado em atomizagao primaria e secundéria, como ilustrado na Figura 8.1.
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Quebra  Quebra
primaria secundaria

A

1 i |

Zona densa Zona diluida Zona muito diluida

Figura 8.1 — Esquema representando vérios regimes de escoamento e processos de

atomizagao em sprays.

Os trés regimes de escoamento baseados na fragao volumétrica da fase dispersa
também podem ser vistos na Figura 1. O regime de spray denso, onde os efeitos da
atomizacao dominam, se refere a regiao onde a fracao volumétrica da fase dispersa é
maior que 1073. Nesse regime a dinamica da fase dispersa é dominada pela colisao e
coalescéncia das goticulas. Coalescéncia é o mecanismo responsavel pela uniao de duas
ou mais gotas que colidem. No regime diluido, a fracao volumétrica da fase dispersa
assume valores entre 1076 e 1073. Neste regime, a influéncia da fase dispersa sobre a fase
continua é significante, mas a colisao das goticulas pode ser negligenciada. Finalmente,
no regime muito diluido, a influéncia da fase dispersa sobre a fase continua ¢ insignificante

se a fracao volumétrica da fase dispersa for menor que 1076.

No regime denso, um jato liquido é injetado em um meio gasoso, desenvolvendo
instabilidades de Kelvin-Helmholtz na interface gas-liquido, dando origem a instabilidades
de Rayleigh-Taylor. Estas por sua vez se manifestam como réapidas modulagoes trans-
versais seguidas pela formagao de grandes goticulas e de ligamentos. Este processo de

desintegracao do jato liquido em grandes goticulas e ligamentos é chamado de atomizagao
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primaria.
As forgas aerodinamicas que surgem devido a diferenca de velocidade entre as
fases continua e dispersa causa instabilidades que resultam em nova desintegragao de

goticulas e ligamentos em ligamentos ainda menores. Este processo é chamado atomizagao

secundaria.

Weber (1931) propos um critério de quebra de goticulas que é amplamente usado,
baseado no ntiimero de Weber We = pg(AUy)2D /0, onde pg, AUy, D e o sao a densidade
das goticulas, a velocidade relativa das goticulas, o diametro das goticulas e a tensao
superficial, respectivamente. Baseado no mecanismo de quebra de goticulas, que depende
do nimero de Weber e no tempo de deformagao (quebra), a quebra secundéria pode ser
classificada em quebra do tipo saco (bag breakup) para nimeros de Weber entre 11 e
80, quebra por camadas (stripping breakup) para ntimeros de Weber entre 80 e 350, e
quebra catastréfica (catastrophic breakup) quando o nimero de Weber exceder 850. Os

diferentes mecanismos estao ilustrados na Figura 8.2.

air flow o ©  bag
o - = O o e
0 o
A °Q . 9.
0
air flow .o oﬂ‘“ lu v° stripping
. oo o -— A breakup
°% V..
0 . -
( : 0
o i o m
8 -~ ')
air flow - { . i catastrophic
- cp -
P L' 2 breakup
& ¢
o 0 .
L] o 8

Figura 8.2 — Esquema dos vérios tipos de atomizagao secundaria (adaptado de Jenny,

Roekaerts e Beishuizen (2012)).
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8.1.2 Dispersao turbulenta

Por causa da transferéncia de quantidade de movimento na interface entre as
fases (forgas de arrasto), a estatistica da velocidade das goticulas é influenciada pela
turbuléncia da fase continua e vice-versa. A dinamica da fase dispersa pode ter uma
influéncia significativa nao apenas na velocidade média da fase continua, mas também
nos tensores de Reynolds e em momentos de mais alta ordem. A influéncia serd tanto
maior quanto maior for a fragao de goticulas presentes. Portanto, a nao ser que o sistema
esteja situado no regime de spray muito diluido, o acoplamento de duas vias (em inglés two
way coupling) deve ser utilizado, no qual a influéncia das goticulas sobre a fase continua

¢é considerada.

8.1.3 Modulacao da turbuléncia

A presenca de particulas liquidas ou sélidas que sejam maiores que a escala de
Kolmogorov com fracoes volumétricas tao pequenas quanto 2.5 x 107% podem modificar
o espectro da turbuléncia da fase continua, alterando por sua vez as taxas de transporte
de quantidade de movimento e massa (HEYE; KOO; RAMAN, 2011). Essa alteracdo acaba
por modificar também a distribuicao da fase dispersa. Varios estudos detalhados sobre a
interagao entre as fases dispersa e continua podem ser encontrados na literatura (ELGHO-
BASHI; TRUESDELL, 1993). Algumas das conclusées a que chegaram esses estudos é que
mesmo para baixas fragoes volumétricas da fase dispersa ocorre modulagao da turbuléncia

e que anisotropia da turbuléncia é promovida pela presenca de goticulas ou particulas.

8.2 Evaporacao e micromistura

A evaporagao das goticulas e a micromistura possuem um papel crucial na distri-
buigao de combustivel na fase gasosa e consequentemente influéncia na taxa de reagao. A
mistura entre o vapor de combustivel liberado pela evaporagao das goticulas e o oxidante
presente na fase gasosa pode ser descrito usando uma fracao de mistura. A utilizacao de

uma fracao de mistura que seja adequada para sistemas de combustao de sprays deve ser
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feita com cuidado, como discutido por Bilger (2011).

Trés diferentes cenarios podem ocorrer em sistemas com sprays evaporando, que
estao representados na Figura 8.3. O primeiro cenario representa o caso em que as
goticulas evaporam rapidamente em regioes com concentracao de vapor baixa ou nula.
Considerando-se espagos menores entre as goticulas, a evaporagao de uma goticula pode
afetar as goticulas do seu entorno, levando ao segundo cendrio. As regioes de alta con-
centracao de vapor que sao formadas ao redor dos aglomerados de goticulas reduzem
drasticamente a taxa de evaporacao das goticulas que se encontram nos aglomerados. No
terceiro cenario, o transporte turbulento das goticulas entre as regioes de alta e baixa
concentracao de vapor acrescenta um efeito que tende a ser dominante. Naturalmente os

diferentes cendrios estao relacionados a taxa de evaporagao das goticulas.

scenario 1: scenario 2 scenario 3:
- ] ' .0
e g o o, ® b, 1?‘_'_
s B ® s 080, @ e © '{;?" e
ok o g " o b,
° o -] -8 o
] on9 a0 O
o o oq\o
[ ] . o

Figura 8.3 — Esquema dos vérios cendrios da evaporacao de sprays. Cenério 1:
goticulas isoladas. Cendrio 2: aglomerados de goticulas em regioes de alta concen-
tragao de vapor. Cenario 3: transporte de goticulas de regioes de alta concentracao de
vapor para regides de baixa concentragao e vice-versa (adaptado de Jenny, Roekaerts e

Beishuizen (2012)).

Em sistemas de combustao de spray onde o spray pode ser considerado diluido,
a hipdtese de que as goticulas estao isoladas é razoavel, e o primeiro cenario pode ser
considerado. Os outros cendrios se aplicam a sprays densos, e nao serao abordados neste

texto.

A taxa de evaporacdao aumenta quando a velocidade relativa entre goticula e
a fase gasosa ao seu redor também aumenta. Isso torna a estatistica da flutuacao da
velocidade de escorregamento turbulenta importante para a taxa de evaporacao média,
assim como o tamanho relativo da goticula e a escala da turbuléncia. Na maioria das
aplicagoes as goticulas sao menores que a escala de Kolmogorov, fazendo com que a ideia

de uma goticula esférica imersa em um escoamento com nimero de Reynolds baixo seja
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util. Como consequéncia, muitos estudos se concentram em determinar os nimeros de
Nusselt e Sherwood entre uma esfera sélida ou uma goticula em um ambiente com um

escoamento convectivo.

Se o combustivel é uma mistura de varios componentes, consideragoes adicionais
devem ser levadas em conta. Os componentes com menor peso molecular tendem a eva-
porar mais rapidamente, encontrando condigoes de escoamento e mistura diferentes do
que os componentes mais pesados. Assim, a ignicao e a estrutura da chama podem ser

sensiveis aos componentes de uma mistura combustivel.

8.3 Combustao

A combustao de sprays em regime turbulento se divide em dois grandes grupos:
chamas estatisticamente estaciondrias, como as presentes em turbinas a gas, e chamas
intermitentes, como as encontradas em motores de combustao interna. Algumas variaveis
de interesse estao presentes apenas em chamas intermitentes, como por exemplo o com-

primento de penetracao do spray e o tempo de atraso de ignicao.

8.3.1 Processos de combustao

Uma caracteristica essencial da combustao de sprays é que ou o combustivel ou
o comburente é injetado na camara de combustao na forma liquida e a evaporagao e a
difusao do vapor com a fase gasosa ambiente acontecem antes das reacoes quimicas entre
combustivel e oxidante. Assim, a combustao de sprays apresenta caracteristicas tanto
de chamas difusivas quanto de chamas pré-misturadas. A mistura ar-combustivel varia
no tempo e no espaco, e a ancoragem da chama na regiao de mistura estequiométrica
depende ou dessas regides se manterem integras tempo suficiente em relacao ao tempo de

atraso de ignicao, ou na difusao de chamas ja estabelecidas que estiverem proximas.

Combustiveis compostos de hidrocarbonetos queimam seguindo um mecanismo
de reacao complexo que envolve muitas espécies quimicas, o que levanta a questao do

quanto a cinética quimica detalhada influencia a fenomenologia da chama. Os processos
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quimicos e sua interacao com o escoamento sao a base de uma abordagem detalhada
da combustao, mas também sao responsaveis por parametros globais da chama como a
velocidade de queima em regioes de pré-mistura, extingao da chama sob turbuléncia severa
em regides de difusdo, e também a ocorréncia de chamas triplas (em inglés triple flames)

em regioes de pré-mistura parcial.

8.3.2 Regimes de combustao de sprays

A descricao de chamas de spray usando o conceito de regimes de combustao tem se
tornado mais complexo e também completo com o passar dos anos. A primeira observagao
a ser feita é que quando a distancia entre as goticulas se torna pequena o suficiente,
as goticulas comegam a interagir umas com as outras. Enquanto que nos fenémenos de
coalescéncia e quebra as goticulas precisam entrar em contato para interagir, uma goticula
em combustao pode afetar outras que estao distantes através do aquecimento do gas do
seu entorno, pela presenca de produtos de combustao e pela presenca de uma zona de
reacao localizada a varios diametros de distancia do centro da goticula. Mesmo sem a

presenca da combustao, as goticulas podem se influenciar através da liberacao de vapor.

8.4 Modelagem matematica

Para a modelagem matemaética da combustao de sprays, sera considerado o regime
de spray diluido, ou seja, cuja fracao volumétrica da fase dispersa fique entre 107° e
1073, Em sprays neste regime é possivel estimar a influéncia da presenca das goticulas na
turbuléncia da fase gasosa usando-se a definicdo do ntimero de Stokes (St), juntamente
com a fracao volumétrica de liquido no spray. O nimero de Stokes corresponde a razao
entre a escala de tempo de relaxagdo das particulas (7,) e a escala de tempo integral da

turbuléncia da fase gasosa (7}), na forma

_
St=7%. (8.1)

O tempo de relaxacao das particulas pode ser avaliado por
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18 Cp Re, !
_ 2

em que d, ¢ o diametro de uma goticula, p; ¢ a massa especifica da fase liquida, Cp
é o coeficiente de arrasto (Equacdo 8.7) e Re. corresponde ao numero de Reynolds de

escorregamento:

d -
Re, = w, (8.3)

onde @ é o vetor da velocidade instantanea da fase gasosa e u, é o vetor de velocidade

instantanea da goticula.

A escala de tempo de relaxacao da particula corresponde ao intervalo de tempo
em que uma goticula com dimensoes representativas do spray leva para que o seu escor-
regamento se anule e assim ela passe a ter as mesmas velocidades do escoamento que a
circunda. A classificacao feita por Chrigui (2005) baseia-se no tipo de acoplamento que
ocorre entre as duas fases: em um tunico sentido (a fase dispersa nao interfere na fase
continua), em dois sentidos (a fase dispersa interfere na fase continua) e em quatro senti-
dos (além do acoplamento em dois sentidos hé, também, a interagao entre goticulas). A

Figura 8.4 apresenta esta classificagao.
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Figura 8.4 — Classificacao dos tipos de suspensao. Adaptado de Chrigui (2005).

8.4.1 Modelagem do Deslocamento das Goticulas

No Rastreamento de Particulas Lagrangeanas (em inglés Lagrangian Particle
Tracking, LPT) as goticulas sao aproximadas por entidades discretas que trafegam através
do escoamento da fase dispersa através de equacgoes Lagrangeanas. A posicao de uma

goticula baseada nesta formulacao pode ser calculada com a integracao da seguinte equagcao:

dz, .
d_tp = Up, (84>

onde 7, corresponde ao vetor deslocamento da goticula e ¢ é o tempo. A velocidade
¢ obtida através da integracao da equacao da aceleragao da goticula, que provém da
consideracao de equilibrio dinamico de uma particula. Uma forma convencional de se
obter esta equacao é considerar que a forca resultante é a soma da forca de arrasto

aerodinamico e a forca causada pelo empuxo. Assim, a equacao da aceleracao é
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du—;; - 3CD P — — — — g(pl_p)
dt 4 d, (Pl) (U@ — up) [ 4=y | + P (8.5)

onde ¢ é a aceleragao da gravidade. Usando o ntimero de Reynolds de escorregamento

(Equagao 8.3), a Equagao 8.5 pode ser reescrita como:

- —_—
du, _ 181 CpRec g_u*>+g<pl p)'

dt N dl27pl 24 P Pl

(8.6)

A formulacao utilizada para a equacao da aceleracao e do coeficiente de arrasto
despreza os efeitos de massa virtual, forgas de sustentacao provenientes de efeito Magnus
e de efeito Saffman (STRIGNANO, 2010). Segundo Faeth (1983), esta aproximagao é satis-
fatoria para casos em que a densidade do liquido é superior a do gas e os gradientes de

velocidade sdao baixos.

Uma das formas de calculo do coeficiente de arrasto foi proposta por Yuen e Chen
(1976), que ajusta a correlagdo de esferas de Abramzon e Sirignano (1989) considerando

o fenomeno de evaporacao de goticulas esféricas:

2 (14 525) 0 < Re, < 1000
Cp = P (8.7)
0.44 if Re, > 1000

8.4.2 Modelagem da Evaporacao das Goticulas

A evaporacao de goticulas representa um fator decisivo na preparagao da mistura
para combustao de sprays. Entretanto, o problema de evaporacao de gotas é um tema
multidisciplinar complexo, que envolve transferéncia de calor e de massa, dinamica de

fluidos e reagbes quimicas (SIRIGNANO, 2010).

As seguintes simplificacoes foram adotadas no processo de descricao matematica

do processo de evaporacao, listadas a seguir:

e A fase dispersa é composta de apenas um componente;
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As quantidades da fase gasosa foram assumidas como sendo uniformes na superficie

da goticula;

Foi assumida a condigao de equilibrio de fases na interface gas/liquido;

O gés da fase gasosa nao ¢ soluvel na fase dispersa;

e As reagoes quimicas e a transferéncia de calor por radiagao foram negligenciadas.

De forma geral, pode-se considerar que a modelagem da evaporacao de goticulas
baseia-se no seguintes aspectos principais: a evolugao da evaporacao durante o desloca-
mento da goticula no escoamento, o comportamento da fase gasosa que a circunda, a
interface gas/liquido e a dinamica do liquido na gota. O comportamento da fase gasosa
que circunda a goticula ja foi apresentado nos itens anteriores. Os demais aspectos, porém,

sao apresentados detalhadamente neste tépico.

As aproximacgoes para o processo de evaporacao das goticulas em um spray sao
classificadas em dois grandes grupos, segundo Faeth (1983). A primeira delas corres-
ponde a aproximagao por aquecimento transiente (em inglés transient heat-up model),
a qual considera que a temperatura da goticula se altera conforme ela trafega no esco-
amento. Neste caso, a taxa de transferéncia de massa é determinada pela diferenca de
concentracao de vapor de combustivel entre a superficie da goticula e os seus arredores.
Faeth (1983) considera que esta aproximagao representa corretamente o comportamento
de uma goticula imersa em um spray, a qual nao tem temperatura de bulbo timido fixa.
Segundo este autor, isso se deve as constantes alteragoes das propriedades da fase gasosa
em seus arredores. A outra aproximacao corresponde a de estdgios, em que a goticula se
aquece gradualmente até atingir uma temperatura de bulbo iimido equivalente a tempe-
ratura de ebulicao do liquido a pressao ambiente do spray. Enquanto esta temperatura
nao é atingida, a goticula nao evapora. A evaporacao na aproximacao por estagios ocorre
pela diferenca de temperatura entre as fases a partir do momento em que a goticula atinge
a temperatura de ebulicao, pois a taxa de evaporagao, no periodo em que a goticula se
aquece, ¢ considerada desprezivel. Em ambas as aproximacoes os efeitos da conveccao

forcada sao contabilizados com relacoes empiricas obtidas de estudos de gotas isoladas.
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Faeth (1983) menciona que apesar de a aproximagao por estdgios facilitar os
calculos, a qualidade de seus resultados é questionavel. Este autor descreve a situacao em
que as goticulas gastam a maior parte do seu tempo no nucleo frio do spray, onde as tem-
peraturas do gas sao relativamente baixas e a concentracao de combustivel é alta. Nessa
regiao a estimativa da taxa de transferéncia de massa pela diferenca de temperaturas, em

comparacao com o modelo de aquecimento transiente, é de qualidade inferior.

Uma variacao interessante da aproximacao por estagios considera adicionalmente
a transferéncia de massa no periodo em que a goticula se aquece. Assim sendo, enquanto
a goticula se encontra com temperaturas mais baixas que a sua temperatura de ebulicao
a pressao ambiente, o potencial de evaporacao é dado pela diferenca de concentracao de
vapor de combustivel. Porém, quando a goticula atinge a temperatura de bulbo timido

ela passa a transferir massa pela diferenca de temperatura entre as fases.

A modelagem do comportamento da interface gas/liquido determina as taxas de
transferéncia de calor e massa na goticula. Trés modelos principais podem ser classificados.
O primeiro considera as solugoes analiticas de simplificacoes das equacoes de transporte
de energia e massa para uma goticula estacionaria. Sao utilizadas correcoes baseadas
em dados empiricos para contabilizar os efeitos do movimento relativo entre as fases.
O segundo considera o emprego da teoria de filme, utilizada por Abramzon e Sirignano
(1989) e Apte, Mahesh e Moin (2009). O terceiro modelo utiliza as equagoes de balango

na particula.

Geralmente, a difusividade térmica da fase gasosa é maior que a da fase liquida,
o que se reflete num aquecimento mais demorado para a fase liquida do que para a
fase gasosa. Assim, a condicao de regime quase estacionario para a fase gasosa pode
ser assumida, negligenciando-se as derivadas de tempo para esta fase. Esta hipotese é

assumida neste trabalho.

Sirignano (2010) define seis tipos de formulagoes para se modelar a dinamica da
fase liquida. Organizando-as de forma crescente com sua respectiva complexidade, sao

elas:

e Temperatura constante de goticulas;
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Condutividade liquida infinita;
e Aquecimento transitorio esfericamente simétrico de goticula;

Condutividade efetiva;

Modelo de vértice de aquecimento de goticula;

Solucao das equacgoes de Navier-Stokes para o escoamento interno a goticula.

A principal diferenca entre essas formulacoes é o tratamento do aquecimento da
fase liquida. E este fendomeno que em muitos casos controla a taxa de evaporacao das
goticulas, especialmente quando imersas em gases com elevadas temperaturas, como em
combustao de sprays. Algumas dessas formulacoes correlacionam-se entre si, sendo que

uma corresponde a outra em sua respectiva condicao limitante.

Na formulacdo de temperatura constante, também conhecida como “lei de d?”
(em que o quadrado do diametro da goticula decresce linearmente com o tempo), a tem-
peratura do liquido permanece constante e igual a temperatura de ebulicao a pressao
ambiente. O modelo de condutividade infinita é mais sofisticado, ao considerar a variagao
da temperatura com o tempo. Entretanto, a distribuicao de temperaturas no interior da
gota continua sendo uniforme. A terceira formulacao, também chamada de condutividade

limite, considera a variacao espacial da temperatura, porém com simetria esférica.

Os trés primeiros modelos podem ser diretamente aplicados a situacao em que
nao ha movimento relativo entre as fases ou em que uma correcao baseada no Re. é
aplicada para contabilizar as transferéncias de calor e de massa entre as fases por con-
vecgao/advecgao. No entanto, o escoamento do liquido no interior da goticula ndo é
considerado nesses trés primeiros modelos. A formulacao da condutividade efetiva consi-
dera a circulagao interna e o aquecimento convectivo interno de maneira ad hoc, ao propor
a multiplicacao da condutividade do liquido por um fator de ajuste, definido experimen-
talmente. Esse modelo, assim como o de condutividade limite, necessita da solucao da
equacao de condugao no interior da gota, o que é obtido através de métodos numéricos.
O método das diferencas finitas pode ser utilizado para a solugao da condugao de calor

no interior da gota, como feito por Abramzon e Sirignano (1989).
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O modelo de vértice descreve com maior fidelidade a situacao fisica do escoamento
interno a goticula ao simular a circulacao interna pela aproximagao de dois vértices, um em
cada hemisfério da goticula. As solugoes das equacoes de Navier-Stokes sao, em principio,
exatas no meio continuo. Ambos os métodos, de vértices e com a solucao das equacoes

de Navier-Stokes, necessitam da utilizacao de métodos numéricos para a sua solucao.

Os quatro ultimos modelos, que necessitam de métodos numéricos para a sua
solugao demandam maior consumo de processamento computacional para serem utiliza-
dos. Por serem computacionalmente intensivos, seu uso para a solucao de sprays completos
é muito restrito. Ja os dois primeiros modelos facilitam o calculo de sprays completos,

sendo comuns neste tipo de simula¢ado (FAETH, 1983).

Considerando a aproximacao baseada em dois estagios para o processo de eva-
poragao das goticulas e pelos modelos da interace gas/liquido e da dinamica do liquido,

a transferéncia de massa de uma goticula pode ser escrita para o primeiro estdgio como

dm,,

L= = NAW, (8.8)
N =k (Crs — Cioo), (8.9)
Cis = %, (8.10)
Cloo = XiTL&, (8.11)
Sh = % = 2,0+ 0,6Rel/?Sc!/3, (8.12)

onde N; é o fluxo molar de vapor de combustivel, m, é a massa da goticula, T, ¢ a

temperatura da goticula, A, é sua area superficial, W; é a massa molecular do liquido, k¢
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¢ o coeficiente de transferéncia de massa, C; g ¢ a concentragao do vapor do liquido na
superficie da goticula, C) o, ¢ a concentracao de vapor do liquido na fase gasosa, psat (1},) ¢
a pressao de saturagao do liquido em funcao da temperatura da gota, X; é a fracao molar
de vapor na fase gasosa, p é a pressao ambiente no gas, D;,, é o coeficiente de difusao
bindria do vapor de combustivel no ar, Sc é o nimero de Schmidt e Sh é o ntimero de

Sherwood, avaliado pela correlagdo de Ranz-Marshall (INCROPERA; WITT, 2003).

Uma das funcoes usadas para expressar a pressao de saturacao em funcao da
temperatura é dada pela lei de Antoine (REID; PRAUSNITZ; SHERWOOD, 1977). Esta
formulacao para a taxa de transferéncia de massa é vélida enquanto a temperatura da
fase liquida é menor que a temperatura de ebulicao baseada na pressao ambiente da fase

gasosa (Tp,). Assim, a equagao do aquecimento da goticula nesse estdgio é escrita como

dT,

Cp% = hAp (T — Tp) s (813)

mp

onde ¢, é o calor especifico sensivel do liquido e i ¢ o coeficiente de transferéncia de
calor por conveccao. Este coeficiente é obtido através da taxa de transferéncia de calor
adimensional para a fase liquida, o nimero de Nusselt (Nu), que semelhantemente ao Sh,

pode ser calculado pela expressao de Ranz-Marshall (INCROPERA; WITT, 2003):

hd
Nu = 7” =20+ 0,6Rel/2Pr'/3, (8.14)

onde k é a condutividade térmica da fase gasosa e Pr é o numero de Prandtl. A expressao
que representa a transferéncia de massa no segundo estagio de evaporacao é obtida direta-
mente da expressao de transferéncia de calor para a fase liquida quando sua temperatura é

constante e igual a Tj,. Nesse caso, a energia transferida para a fase liquida ¢ transformada

em entalpia de vaporizacao da quantidade de massa evaporizada (mp). Assim,

dm
thfg — —hAp (T —Tp). (8.15)
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Esta expressao pode ser representada diretamente como a taxa de reducao do diametro
da goticula, considerando-se que a massa especifica da fase liquida se mantém constante.

Assim, a Equacao 8.15 pode ser reescrita como

ddp 2 {Nu-k
dt hfgpp

= o (T Tp)} . (8.16)

Neste estagio, a correlagdo do Numero de Nusselt (Nu) é alterada para uma expressao for-
necida por Kuo (1986). A correlagdo Nu aplica-se para situagoes com taxa de evaporagao

elevada e altas temperaturas da fase gasosa,

In(l1+B
Nu = % (1+0.39Pr'#Re'/?) | B = hc—; (T —Tp), (8.17)

onde B é o nimero de Spalding (ABRAMZON; SIRIGNANO, 1989).

8.4.3 Acoplamento Interfasico

A interagdo da fase continua com a fase dispersa é feita em ambos os sentidos
neste trabalho. Os valores das quantidades da fase gasosa sao calculados na posicao de
cada goticula provendo, assim, as quantidades necessarias para a solucao das equagoes
de cada uma delas. Os valores dessas quantidades sao atualizados a cada iteragao das

equacoes da fase dispersa. Dessa forma, a fase dispersa se acopla a fase gasosa.

A influéncia da fase dispersa na fase gasosa é contabilizada com a somatodria
das taxas de transferéncia de quantidade de movimento linear, massa, energia e fracao de
mistura de cada particula enquanto elas atravessam um volume de controle. As somatdérias
das taxas dessas quantidades fisicas sao incluidas nas equagoes de transporte da fase
continua através de termos fontes. Nesse sentido as equagoes e transporte da fase continua

(Equagao 4.4, 4.5, 3.9 e 4.7) sao reescritas como:

op  Opii
E 83@ N Sl’

(8.18)
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oy, 0x;
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massa, quantidade de movimento linear, fracao de mistura, entalpia especifica, energia
cinética turbulenta, dissipacao de energia cinética turbulenta e variancia da fracao de

mistura.

Uma caracteristica importante do acoplamento interfdsico é a relagao entre as
formas distintas de tratamento do regime de calculo das duas fases. Como apresentado
nas equagoes de transporte Lagrangeanas, termos referentes a taxa de variagao tempo-
ral sao mantidos nas equagoes; isso ocorre independentemente de a abordagem da fase
continua ser em regime permanente ou transitério. Devido a abordagem Lagrangeana
ser utilizada para o cdlculo de sistemas, que é uma abordagem nao conservativa (di-

ferentemente da abordagem por volume de controle), as formulagées utilizadas para a
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modelagem da dinamica das goticulas sao intrinsecamente transitorias. Governadas por
essas formulagoes, um ntumero finito de particulas é utilizado na abordagem Lagrangeana
para representar o spray. Assim, através desse numero representativo de particulas as
propriedades do spray sao extraidas através de um processo de integracao do tipo Monte

Carlo, o que permite o acoplamento da fase dispersa sobre a fase continua.

Para a inclusao dos termos fonte associados ao transporte e evaporacao das
goticulas é realizada uma média de conjunto (CHRIGUI, 2005), a qual é obtida sobre um
nimero de particulas que representa o spray. Jones, Lyra e Marquis (2010) mostraram

que o processo de média sobre os termos fonte das particulas pode ser dado por

S LZS% (8.25)

onde AV corresponde ao volume do volume de controle e @ ao nimero de particulas que
se encontram dentro dele. Quando a fase dispersa é calculada em regime permanente é
necessaria a criacao de um intervalo de tempo virtual para que os calculos da fase dis-
creta possam ser realizados. Esse calculo pode ser feito definindo-se um ntimero minimo
de iteracoes das equacoes da fase dispersa para cada goticula enquanto esta passa por
um volume de controle. Desse modo, a abordagem transitéria das equacoes governantes
da fase dispersa nao influencia o regime de calculo da fase continua, pois o acoplamento
interfasico é baseado em consideragoes estatisticas. Chrigui et al. (2009) descreveram de-
talhadamente os termos fontes apresentados anteriormente, exceto o de fracao de mistura

e entalpia. Os termos fonte sao apresentados a seguir:

1= (AV-At), (8.26)

g LG w0 =2 ey, SEACS (8.27
i — +5 5 (up),s i = 1,2,3, 8.27
. >

S =—> 5. (8.28)
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mp TPS mp Amp Tpe
S - (_Amphfl o Wl fTref deT + % Tref deT)’l/) 8 29
= ; (AV - At) ’ (8:29)

onde Am,, é a variacao méssica de uma goticula devido a evaporagao, At, é o intervalo de
tempo de iteracao das equagoes das goticulas, u; é a velocidade da fase gasosa na diregao
¢ calculada na posigao da goticula, u,; ¢ a velocidade de uma goticula na diregao i e hy

corresponde a entalpia de vaporizacao do liquido.

Os termos fontes associados a energia cinética turbulenta e a sua dissipacao sao
apresentados no Capitulo 4.3, pois estao relacionados a modelagem da modulagao da
turbuléncia que ¢ descrita neste item. O termo fonte da equacao da variancia da fracao

de mistura proposto por Hollmann e Gutheil (1998) é o seguinte

Spr = MS} (8.30)

8.4.4 Dispersao Turbulenta e Modulacao da Turbuléncia

Quando um escoamento turbulento utiliza um modelo de turbuléncia baseado
em RANS, e até mesmo em LES, como mostrado em Jones, Lyra e Marquis (2010), é
necessario se tomar um cuidado especial para a reproducao da dispersao turbulenta das
goticulas. Se este mecanismo de dispersao for desconsiderado, a formulacao aproxima-se
da solucao para escoamentos modelados com modelos de turbuléncia baseados em RANS.
Pois, nesse caso, as particulas seguirao trajetorias deterministicas prescritas por suas

condigoes iniciais e pelas propriedades médias da fase gasosa (FAETH, 1983).

A medida que as particulas discretas trafegam no escoamento, admite-se que elas
interagem com uma sucessao de estruturas turbulentas (em inglés, eddies). Esse é o prin-
cipal embasamento tedrico que sustenta a formulacao comumente adotada para o calculo
das flutuagoes turbulentas das propriedades da fase gasosa. Nas estruturas turbulentas, as
propriedades sao constantes, mas mudam de forma aleatoria de uma estrutura turbulenta

para outra. Essas flutuagoes, quando somadas as propriedades médias do escoamento,
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transportadas pelas equagoes de conservacao representam os valores instantaneos dessas

propriedades e que sao utilizadas nas equacoes da fase discreta.

Faeth (1987) apresenta uma revisao histérica abrangente dos modelos de dispersao
turbulenta da fase discreta. Seguindo os resultados de suas anédlises, ja apresentados em
Faeth (1983), as particulas interagem com os turbilhdes no menor intervalo de tempo
definido entre o intervalo de travessia (f...ss) € 0 tempo de vida (t.) de uma estrutura

turbulenta. Esses intervalos de tempo sao escritos como

te = ————=log (1), (8.31)

k3/2
_ 3/4
Le=CY — (8.32)
1—-L,
teross = — l ] 8.33
Cr=m) (539

onde L. é o tamanho caracteristico de uma estrutura turbulenta e r é uma varidvel
aleatoria de distribuicao uniforme entre 0,0 e 1,0. Uma vez determinado o tempo de
interacao da particula com uma estrutura turbulenta, sao feitos os calculos das flutuagoes
das propriedades do escoamento. O procedimento de cédlculo das flutuacoes turbulentas
utilizado neste estudo adiciona anisotropia nestas variaveis, em que os seus componentes
obedeceram a uma distribuicao Gaussiana. A flutuacao turbulenta da velocidade teve
como desvio padrao a quantidade \/m calculada na posicao da goticula. A flutuagao

de cada componente do vetor velocidade # é calculada como

onde (; sao variaveis aleatorias que seguem uma distribuicao Gaussiana para cada direcao

cartesiana 7. Quando o tempo de interacao entre a particula e a estrutura turbulenta se
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esgota, outro intervalo de tempo é recalculado, como também as flutuagoes de velocidade

que acompanham a particula sao recalculadas.

A representacao da producao e dissipacao da energia cinética turbulenta da fase
continua pela presenca das goticulas deve considerar a modulagao de turbuléncia. Para
isso pode-se utilizar o modelo proposto em Chrigui et al. (2009). A contabilizagdo da
modelagem da modulagao de turbuléncia na fase continua é feita através da adigao de
termos fonte nas equacoes de transporte de energia cinética turbulenta e de sua dissipacao,
o que foi apresentado pelas Equagoes 8.22 e 8.23. Os seus termos fontes sao dados pelas

Equagoes 8.35 e 8.36, conforme a formulagao proposta pelo modelo:

. I T
Sk = Ui — WS + 5 (ugsl _ u351> i=1,23 e, (8.35)

S. = 03525_16, (8.36)

onde (3. corresponde a uma constante de ajuste que é derivada de dados experimentais.
Este parametro depende da distribuicao de diametros e da concentragao de goticulas na
fase continua (CHRIGUIL 2005). Hollmann e Gutheil (1998) utilizaram o valor de 1,00
para seus estudos com chamas de spray em ambiente aberto e Chrigui (2005) encontrou

o valor de 1,87, que se ajustou muito bem com os resultados de suas medicoes.

237



Capitulo 9

Aplicacoes do Modelo de Combustao

Turbulenta com PDF pré-assumida

Guenther Carlos Krieger Filho
Flavio Cesar Cunha Galeazzo

Fernando Luis Sacomano Filho

Neste capitulo sao apresentadas as simulagoes realizadas com os modelos de com-

bustao turbulenta descritos nos capitulos anteriores.

Inicialmente os modelos sao aplicados em chamas com combustiveis gasosos. E
simulada uma chama de difusao turbulenta de metano em um jato livre. Os resultados

desta simulagao sao comparados com dados da literatura.

Como aplicagao do modelo de combustao para combustiveis liquidos é apresentada
a simulacao de uma chama turbulenta de spray de etanol. Esta aplicagao é relevante para
o avanco do conhecimento do processo de combustao de etanol, que é uma fonte renovavel
de energia. Os resultados da simulagao sao comparados a dados experimentais obtidos da

literatura.
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9.1 Chama Turbulenta de Metano - Chama D

Nesta aplicacao é feita a comparacao de resultados de simulacoes com os dados
experimentais da chama Sandia/TUD D (Chama D), que foi estudada por Barlow e Frank
(1998), Barlow et al. (2005) e Schneider, Dreizler e Janicka (2003). Esta é uma chama

gasosa, turbulenta e de difusao, proveniente de um jato circular.

Esta chama, apesar de usar uma mistura combustivel composta de 25% de metano
e 75% de ar, tem o comportamento de uma chama de difusao. Ela foi proposta e caracte-
rizada de forma conjunta pelo laboratério norte-americano Sandia National Laboratories
e pela Universidade Tecnolégica de Darmstadt. Simulagoes desta chama podem ser en-
contradas em Barlow e Hinz (1999), que apresentaram resultados de simulagoes enviadas
ao TNF4, workshop destinado ao estudo de chamas turbulentas de difusao. Tendo em
vista a disponibilidade dos dados experimentais dessa chama, como também, a qualidade
de sua caracterizacao, ela foi escolhida neste trabalho para servir de base de comparacao

de resultados de simula¢oes numéricas.

9.1.1 Configuracao numérica

Dois tipos de simulagao foram realizadas, diferindo na sua complexidade. As pri-
meiras simulagoes foram feitas com o cédigo computacional desenvolvido no Laboratério
de Engenharia Térmica e Ambiental do Departamento de Engenharia Mecanica da Escola
Politécnica da USP (LETE), utilizando modelos de turbuléncia do tipo RANS (Reynolds-
averaged Navier Stokes) e em estado estaciondrio. Os resultados obtidos foram positivos,
porém algumas caracteristicas da chama sé foram simuladas de forma satisfatoria com

alteracoes nos parametros do modelo de turbuléncia.

Na busca de uma simulagao que reproduza a chama em questao de forma sa-
tisfatéria, simula¢oes com modelo de turbuléncia do tipo LES (Large Eddy Simulation)
e em estado transiente foram feitas, para com isso descrever em maior detalhe e com
maior exatidao o escoamento da chama. Essas novas simulacoes utilizaram o software

OpenFOAM.

Os modelos de combustao usados também sao diferentes. Enquanto as simulagoes
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Figura 9.1 — Detalhes da malha utilizada para as simulagoes do tipo RANS da chama

Sandia/TUD D.

do tipo RANS utilizaram o modelo de folha de chama (ver se¢ao 3.1), as simulagoes LES

utilizaram o modelo JPDF (ver segdo 5.1).

Para as simulacoes do tipo RANS foi utilizada uma malha tridimensional, car-
tesiana, com elementos de tamanho uniforme na regiao de refino e com elementos com
uma taxa de crescimento linear e uniforme nas demais regioes. O nimero de elementos
utilizados foi de 1.952.000, sendo 252.000 na regiao de refino com dimensées de 1/8D x
1/8D (D é o valor do diametro do bocal de injecdo da mistura, para a Chama D este
didmetro tem o valor de 7,2 mm) nas diregoes transversais e com dimensoes variando de
1/8D na diregao longitudinal até valores maiores devido & zona de crescimento uniforme.
A distribuicao dos elementos na secao transversal é semelhante para as quatro laterais,
sendo: 50 elementos na regiao de refino com lado de 1/8D e 25 elementos em cada regiao
de crescimento linear uniforme com uma razao de 1,11 e lado inicial de 1/8D. Na diregao
longitudinal, os primeiros 280 elementos possuem altura uniforme de 0,19D e a regiao
de crescimento linear uniforme tem uma razao de 1,15 com altura inicial de 0,19D. As
dimensoes do dominio computacional sao 39D x39Dx105D. A Figura 9.1 apresenta a

vista de topo e lateral da malha utilizada.

Para as simulagoes do tipo LES foi também utilizada uma malha tridimensional,
mas com elementos hexahédricos que seguem os contornos da geometria. A malha possui
um total de 675.000 elementos, valor menor que o da malha usada nas simulagoes RANS.
Isso se explica pelo fato dos requisitos de qualidade da malha serem diferentes para si-
mulacoes do tipo RANS e do tipo LES, notadamente a razao de aspecto dos elementos

na regiao de interesse. Detalhes da malha podem ser vistos na Figura 9.2.
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Figura 9.2 — Detalhes da malha utilizada para as simulagoes do tipo LES da chama

Sandia/TUD D.

As simulagoes do tipo RANS da chama Sandia/TUD D foram realizadas com um
cédigo computacional desenvolvido no Laboratério de Engenharia Térmica e Ambiental
do Departamento de Engenharia Mecanica da Escola Politécnica da USP (LETE). As
condigoes de contorno para a velocidade média usaram o perfil de velocidades medido
experimentalmente, em que apenas o componente axial teve valor nao nulo, e pode ser
visto Figura 9.3. Assim, para a velocidade, como também para as demais grandezas
fisicas transportadas a condicao de entrada foi do tipo Dirichlet em todas as simulagoes
realizadas neste trabalho, exceto para a pressao. O perfil de velocidades da Chama D
foi interpolado linearmente nas faces dos elementos que compoe o plano de entrada do

dominio.
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Figura 9.3 — Perfil de velocidade média axial e de flutuacao turbulenta axial de velo-

cidade da chama Sandia/TUD D. Adaptado de Schneider, Dreizler e Janicka (2003).

As perturbagoes da velocidade, também apresentadas na Figura 9.3, serviram
para a formulagao das condigoes de contorno para a energia cinética turbulenta, que foi
obtida ao se desprezar as flutuacoes de velocidade nas dire¢oes transversais do jato. Dessa

forma, k e ¢ foram determinados através das seguintes relagoes:

_ V73 1
k= Y2 (9.1)
k3/2
e =C4 : (9.2)
"0,07(2)

onde u} refere-se a flutuagao da velocidade longitudinal.

A condicao de entrada para a pressao nao ¢é definida, pois no acoplamento pressao-

velocidade PRIME (MALISKA, 2004) as velocidades nas faces ndo precisam ser corrigidas
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e, assim, o gradiente de pressoes na face de entrada é nulo (condi¢do de contorno do tipo
Neumann de valor nulo). Essa condi¢ao de entrada para a pressao é adotada em todas as

simulagoes desenvolvidas com o cédigo computacional desenvolvido no LETE.

As demais faces do dominio sao tratadas como saidas de pressao, onde as condi¢oes
de contorno para a pressao sao do tipo Dirichlet (nesse caso com valor nulo). As condigoes
de contorno para as demais quantidades fisicas transportadas sao do tipo Neumann com

valor nulo.

Apesar da Chama D ser estabilizada por uma chama piloto, seus efeitos foram
desprezados na simulacao do tipo RANS. Desse modo, o perfil da fracao de mistura na
superficie de entrada do dominio é do tipo top hat, sendo que as faces das células que se
localizam na saida do jato tém valor unitario e nas demais regioes desta superficie tem
valor nulo. Os valores para a variancia da fragao de mistura foram definidos com inter-
polacoes lineares dos dados extraidos de medigoes experimentais, os quais sao fornecidos

em Barlow et al. (2005) e Schneider, Dreizler e Janicka (2003).

O modelo de turbuléncia k — ¢ foi usado nas simulagoes tipo RANS. A primeira
simulagao (Simulagao I) usou as constantes padrao como propostas por Launder e Spalding
(1974). Na Simulagao II, o valor da constante Cy. foi alterado de 1,92 para 1,80 segundo

o modelo proposto em Hinz, Hassel e Janicka (1999a).

As condigoes de contorno para a simulagao LES sao diferentes das usadas para as
simulagoes RANS. As velocidades tanto do jato quando do piloto foram modeladas com um
valor médio, sem considerar os perfis mostrados na Figura 9.3. A descricao da turbuléncia
nas condicoes de contorno para simulacoes LES é um desafio reconhecido. Neste trabalho,
uma condigdo de contorno baseada em filtros espectrais foi utilizada (mais informagoes
em (GALEAZZO et al., 2013)). Os perfis de velocidade média sdo entdo aplicados com

flutuacoes de turbuléncia sobrepostas.

O modelo de turbuléncia sub-malha (subgrid scale model, SSG) empregado é o

modelo de Smagorinsky (1963).
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9.1.2 Resultados e Conclusoes

Os resultados da simulacao da Chama D com o cédigo computacional desenvol-

vido no LETE sao apresentados primeiro.

Os resultados das simulacoes da Chama D com o cédigo desenvolvido neste tra-
balho foram coletados quando se admitiu a convergéncia dos resultados, o que ocorreu
proximo a 60.000 iteracoes. A convergeéncia foi admitida quando os valores das quantida-
des transportadas variaram menos de 0,05% e os residuos de célculo dos sistemas lineares
foram inferiores a 107°. A forma de cdlculo desses residuos foi a mesma utilizada em Fu-
kumasu (2010). Essas simulagoes despenderam aproximadamente 500 horas de simulagao
em uma maquina SGI®R) Altix®) XE320 com 16 processadores. Em média o passo de

tempo de célculo de ambas as simulacoes foi da ordem de 1074
Os resultados dessa primeira simulagao sao identificados como “Simulagao I”.

Na Figura 9.4, sao apresentadas as comparacoes de resultados de simulagoes com
os dados de medic¢oes experimentais do componente axial de velocidade média ao longo da
linha de centro da chama. Pode-se notar que os resultados da “Simulacao I” se distanciam
da curva experimental a partir de uma distancia de 20 diametros do bocal de injecao da
mistura. Esse afastamento também pode ser identificado na Figura 9.5, que apresenta
comparagoes entre resultados simulados e dados de medigoes experimentais da fracao de
mistura média ao longo da linha de centro da chama. Entretanto, boa aproximagao pode

ser notada em distancias inferiores a 20 D.

As discrepancias observadas na Figura 9.5 podem ser verificadas também na
Figura 9.6, que apresenta os perfis radiais da fracdo de mistura média em trés secoes
transversais da chama. As segOes transversais localizaram-se a distancias de 15, 30 e
45 diametros do bocal de injecao da mistura. E vélido ressaltar que comparacgoes entre
dados experimentais e resultados de simulacoes de perfis radiais nao foram realizadas para
o componente axial da velocidade média por nao terem sido encontrados na literatura

dados experimentais desses perfis.

Na Figura 9.6 é claramente observavel que nas proximidades do bocal de injecao

da mistura boa aproximacao em relacao aos dados experimentais foi alcancada pelo mo-
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Figura 9.4 — Comparacao entre os resultados das simulagoes corrigidas e os dados

experimentais da componente axial da velocidade.
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Figura 9.5 — Comparacao entre os resultados das simulagbes corrigidas e os dados
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o Experimento
* Sim.
Sim. 1] weeeeeeees
L]
0.3

Figura 9.6 — Perfis radiais de fragdo de mistura média das simulagoes corrigidas.
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Figura 9.7 — Perfis radiais de temperatura média das simulagoes corrigidas.

delo. Entretanto, a distancias maiores a diferenca entre os resultados da “Simulagao 1”
e os dados experimentais foi crescente, o que é coerente com os resultados observados
ao longo da linha de centro da chama. Ainda desses perfis radiais, pode ser verificado
que as maiores discrepancias sao encontradas nas proximidades da linha de centro da
chama, sendo que boas aproximagoes foram encontradas para maiores distancias da linha

de centro.

A Figura 9.7 apresenta os perfis radiais de temperatura média nas mesmas segoes
transversais em que foram apresentados os perfis radiais de fracao de mistura média, na
Figura 9.6. Ao relacionar essas duas tltimas figuras e, tendo em vista que a fragao de
mistura estequiométrica da reacao da Chama D é de aproximadamente 0,35, pode-se notar
a forte correlacao entre a fracao de mistura média e o campo de temperatura média. Essa
constatacao pode ser verificada observando a localizacao dos pontos de maior temperatura

na Figura 9.7, que coincidem com os de fracao de mistura estequiométrica.

Ao analisar esse conjunto de resultados, verifica-se que as quantidades transpor-
tadas no escoamento (componente axial de velocidade e fracdo de mistura) apresentaram
valores inferiores aos observados experimentalmente, a partir de certa distancia longitu-
dinal do bocal de injecao de mistura. Esse comportamento mostra que, a partir de certa

distancia do bocal de injecao, a simulacao superestimou os efeitos difusivos do escoamento.

Dentre as eventuais fontes da difusao superestimada, duas foram selecionadas
para serem estudadas: difusdao numérica e turbuléncia superestimada. A difusao numérica

foi escolhida pelo fato de a “Simulacao I” ter sido realizada com o esquema de discretizacao
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dos termos advectivos das equacoes de transporte do tipo upwind de primeira ordem, que
como discutido em Versteeg e Malalasekera (2007) e Maliska (2004), introduz difusao
numeérica na solucao do escoamento. A turbuléncia superestimada foi selecionada pelo
fato de o modelo k£ — € superestimar a difusao turbulenta, como mencionado por Hinz,

Hassel e Janicka (1999a).

Os resultados comparativos entre esquemas de discretizacao e malhas podem ser

encontrados no trabalho de Sacomano-Filho (2011).

Para investigar a eventualidade da difusao numérica foi feita a substituicao da
forma de discretizacao dos termos advectivos da equacao de transporte da fracao de
mistura média para o esquema upwind de 2% ordem. O fato de apenas essa equacao ter
sido alterada, enquanto as outras continuaram com o esquema de discretizagao do tipo
upwind de 1 ordem, foi pelo fato de nao ter sido possivel a obtencao de uma solugao
estavel ao aplicar o esquema de 2% ordem nas demais equacoes de transporte. Além disso,
a fracao de mistura média apresenta gradientes elevados nas proximidades do bocal de
injegdo de mistura, o que segundo Versteeg e Malalasekera (2007) intensifica a difusao
numérica. Nesse sentido, as influéncias da difusao numérica foram avaliadas apenas pela
equacao de transporte da fracdo de mistura média. Os resultados de Sacomano-Filho
(2011) mostram que o esquema upwind de 2* ordem apresentou um deslocamento sutil

em direcao aos dados experimentais.

Na investigacao da turbuléncia superestimada os resultados obtidos alteraram-se
notadamente em relacao aos anteriores. Nesta etapa de investigacao das eventuais fontes
da difusao superestimada foi feita a alteracao do valor do parametro Cs. de 1,92 para 1,80
segundo o modelo proposto em Hinz, Hassel e Janicka (1999a), que procurou reduzir a
difusao superestimada na simulacao de jatos circulares com o modelo k£ — ¢. Como pode
ser notado nas figuras que comparam os valores da fracao de mistura média, houve grande
aproximacao entre os resultados das simulagoes e os dados experimentais. Na Figura 9.4
pode ser observado que o componente axial de velocidade foi superestimado por essa
alteracao. Essas discrepancias observadas na comparacgao entre os perfis de velocidade ao
longo da linha de centro foram atribuidas ao acoplamento entre as equagoes de transporte

da quantidade de movimento linear média e a fracao de mistura média. Certamente, a
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grande aproximagao observada pela fracao de mistura e as discrepancias observadas pela
velocidade média mostram que ainda hé deficiéncias no modelo do caso “Simulacao I17.
Entretanto, pode-se concluir que a turbuléncia superestimada foi a principal fonte da
difusao superestimada observada nas simulacoes realizadas com os valores padroes dos

parametros das equagoes de transporte de k e de €.

A equacdo de e, segundo mencionado em Pope (2000a), é melhor interpretada
como uma equacao empirica associada a taxa de transferéncia de energia cinética tur-
bulenta na cascata de energia turbulenta. Dessa forma, os valores de seus parametros,
inclusive o (5., devem ser definidos de acordo com observagoes experimentais. Tendo
em vista que a dissipacao da turbuléncia comporta-se de forma distinta em escoamentos
diferentes, parametros gerais para a equacao de € sempre inserem uma discrepancia entre
a dissipacao de energia cinética turbulenta do escoamento estudado e o escoamento em
que os parametros da equacao generalista foram ajustados. Entretanto, como observado
em Pope (1978), a discrepancia associada ao decaimento superestimado da turbuléncia
relaciona-se a anomalia de jatos circulares livres. Neste ultimo trabalho foram apresen-
tadas outras formas de se corrigir essa anomalia alterando os valores dos parametros da
equacao de €, as quais foram criticadas pela falta de generalidade de aplicagdo. Assim,
Pope (1978) apresentou uma forma genérica para a corre¢ao deste problema introdu-
zindo um termo associado ao estiramento de vortices na equacao de €, em que boas
aproximacoes de jatos foram obtidas para o calculo de jatos circulares em malhas bi-
dimensionais axi-simétricas. Entretanto, tendo em vista a aplicacao mais acessivel do
modelo de turbuléncia, a alteracao do valor parametro Cs. de 1,92 para 1,80 foi adotada
para as simulacoes aqui apresentadas, considerando-se que apenas simulagoes de jatos
circulares livres foram realizadas. A simulagao com a alteracao do parametro Cy. exigiu
a aplicando-se o esquema de discretizacao dos termos advectivos das equacoes de trans-
porte do tipo TVD/SUPERBEE. Os resultados dessa simulac¢ao sao identificados como
“Simulacao I1” nas figuras desta se¢ao. A Figura 9.8 apresenta os resultados obtidos com
essa simulacao para os campos das quantidades médias: componente axial de velocidade,

fracao de mistura e temperatura.

Ao observar os resultados dos perfis de temperatura (Figura 9.7) nas segdes trans-

versais a 15, 30 e 45 diametros de distancia do bocal de injecao de mistura, nota-se que
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Figura 9.8 — Campos de temperatura, fracao de mistura e componente axial de velo-

cidade da ”Simulagao I1”.
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Figura 9.9 — Perfis de temperatura média ao longo da linha de centro da chama.

o modelo de folha de chama superestimou o campo de temperaturas médias. Estas dis-
crepancias estao associadas com o modelo de combustao, tendo em vista que os perfis
de fragao de mistura apresentaram boa aproximagao entre as simulagoes correlatas, como
mostrado na Figura 9.6. No entanto, ao comparar os resultados da Figura 9.6 com os da
Figura 9.7, observa-se forte relagao entre os resultados da temperatura com os da fracao
de mistura. Assim, nota-se que apesar da dependéncia da variancia da fracao de mistura
na determinacao da temperatura, esta esta fortemente correlacionada com a fracao de
mistura. A Figura 9.9 apresenta os perfis da temperatura média ao longo da linha de
centro da chama para as simulagoes da Chama D. Nota-se claramente que a alteracao no

modelo de turbuléncia apresentou resultados mais proximos dos dados experimentais.

Os resultados da simulacao do tipo LES estao apresentados a seguir. Os valores
médios das varidveis foram calculados em 0,3 segundos de simulagao, o equivalente a
117.000 passos de tempo de 2.5e-06 segundos. A simulagao foi realizada em um total de

32 processadores do cluster SGI®R) Altix®) XE320 em 3 dias.

Na Figura 9.10 sao apresentadas os resultados da simulagao LES com os dados
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Figura 9.10 — Comparagao entre os resultados da simulagao LES com os dados expe-

rimentais da fragdo de mistura.

Figura 9.11 — Comparacao entre os resultados da simulagao LES com os dados expe-

rimentais da temperatura.

experimentais da fragao de mistura média ao longo da linha de centro da chama. Pode-se
notar que x/D = 40 a fracao de mistura da simula¢do permanece maior que a experimental.
Isso é consequéncia de ter se usado o valor médio da velocidade como condigao de contorno
do jato, ao invés do perfil mostrado na Figura 9.3. Em futuras simulacoes o perfil correto
sera utilizado, e se espera que o escomento do jato misture-se mais vigorosamente com o
ambiente, o que também ira contribuir para que o valor da fragao de mistura seja menor.
No final da chama, a partir de x/D = 40, os valores simulados ficam muito préximos dos

valores experimentais.

O perfil da temperatura média pode ser visto na Figura 9.11 tanto para a si-
mulagao LES quanto para o experimento. O acordo da duas curvas é muito bom, prin-
cipalmente na regiao de maior temperatura, o que mostra que o modelo JPDF consegue

predizer as temperaturas de combustao com boa precisao.

Na Figura 9.12 podem ser vistos os campos de velocidade axial, fragao de mistura

e temperatura de uma realizagao da simulagao LES. O escoamento é claramente turbu-
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Figura 9.12 — Campos de velocidade axial, fragdo de mistura e temperatura de uma

realizacao da simulacao LES.
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lento. Pode-se perceber a frente de chama, e como ela é espessa, observando-se o campo

de temperatura.

9.2 Aplicacao do Modelo de Combustao Turbulenta

em Chama de Spray de Etanol

A modelagem de combustao turbulenta gasosa é vista como uma atividade de
complexidade elevada, pelo forte acoplamento da turbuléncia com os mecanismos de
reacao quimica. Este acoplamento existe devido ao fato de que as escalas de tempo e
comprimento das reagdes quimicas e de turbuléncia sao proximas. Adicionalmente, a
complexidade do problema acoplado aumenta devido a grande variacao entre as menores
e as maiores escalas representativas dos fenomenos fisicos. Tanto o estudo da turbuléncia
como da combustao sao um desafio para fisicos, engenheiros e matematicos. Na mode-
lagem de chamas turbulentas de spray a complexidade é intensificada, pois, além dos
fenomenos ja observados nas chamas gasosas, as chamas com spray apresentam as parti-

cularidades de escoamentos bifésicos.

9.2.1 Dados Experimentais

Interessado em estudar os modos de combustao que predominam na iminéncia
da ocorréncia de blow-off em chamas com spray, Masri e Gounder (2009) apresentaram
dados experimentais detalhados de chamas turbulentas de spray de etanol e acetona.
Estes autores utilizaram um combustor semelhante, se nao igual ao de Gounder, Starner e
Masri (2005). O estudo desenvolvido por esses autores também teve o objetivo de fornecer
dados detalhados para servir de base de comparacao para validagoes de modelos fisicos
de processos de combustao de sprays. Nesse sentido, foram apresentadas medigoes de
temperatura média da fase gasosa, distribuicao radial da componente axial de velocidade
média e de flutuagoes turbulentas de velocidade, como também, distribuicao radial do
tamanho das goticulas. O nivel de detalhamento dos dados publicados foi o principal

motivo para a utilizacao desta base de comparacao para os resultados das simulacgoes
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aqui apresentadas. Assim, a seguir é apresentada a descricao do aparato experimental

utilizado, como também, os resultados obtidos pelos autores dessas medicoes.

Um esquema do combustor utilizado por Masri e Gounder (2009) ¢ mostrado
na Figura 9.13. O injetor por onde as goticulas sao lancadas tem 10,5 mm de diametro
interno, o qual é envolto por uma chama piloto anular localizada 7 mm a montante
do plano de saida. Uma entrada de ar auxiliar, com fluxo paralelo a chama, de 104
mm de diametro envolve o bocal e a chama piloto fornecendo uma velocidade constante
de 4,5 m/s com baixa intensidade de turbuléncia. Todo o combustor é confinado em
um tunel de vento vertical com secao transversal quadrada com 290 mm de lado que
fornece uma velocidade de 4,5 m/s com baixa intensidade de turbuléncia. Um atomizador
ultrasonico é posicionado a 215 mm a montante do plano de saida do bocal providenciando
goticulas com momento linear nulo e um didmetro médio de Sauter (em inglés Sauter Mean
Diameter — SMD) de 40 pm. Um fluxo de ar arrasta estas goticulas até a saida do injetor
onde a temperatura, velocidade e distribuicao de gotas sao medidas providenciando as
condicoes de contorno para a modelagem da chama. Entre o plano de saida e o atomizador,

parte do spray se evapora resfriando a mistura como um todo.
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Figura 9.13 — Esquema do combustor usado por Masri e Gounder (2009).

Nos experimentos, a chama piloto foi ajustada com uma mistura estequiométrica
de hidrogénio, acetileno e ar com a mesma concentracao de atomos de carbono e hidrogénio
que a mistura ar-combustivel do spray. A mistura da chama piloto foi injetada a uma
velocidade de 1,5 m/s no plano de saida das placas perfuradas (a medicao dessa velocidade
foi feita com a mistura a frio). A massa de combustivel liquido injetado no atomizador

foi de 45,00 g/min, sendo que apenas 30,71 g/min foram medidos na saida do bocal.
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Figura 9.14 — Distribuicoes de velocidade média axial (esquerda) e flutuagoes turbu-
lentas de velocidade axial (direita) na diregao radial do spray. Extraido de Masri e

Gounder (2009).

A partir das medigoes das componentes axiais de velocidades e de suas flutuagoes
turbulentas podem ser extraidas essas mesmas quantidades para a fase gasosa. Segundo
Masri e Gounder (2009), essas grandezas para a fase gasosa equivalem-se as mesmas de
goticulas que tém diametro menor que 10 pm, pois goticulas nessas dimensoes acompa-
nham o escoamento da fase gasosa. A Figura 9.14 apresenta estes perfis, para quatro
posigoes axiais /D = 0,3; 10; 20 e 30 (D é o diametro interno do injetor). Estes dados,
como também a distribuicao do tamanho de gotas, apresentado a seguir, foram obtidos
com um PDA. As distribuicoes de tamanho de gotas sao apresentadas da Figura 9.15 até

a Figura 9.18, nos planos axiais de z/D = 0,3; 10; 20 e 30. E importante destacar que as
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incertezas de todas as medicoes realizadas pelos autores do experimento em questao nao

foram apresentadas em Masri e Gounder (2009).
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Extraido de Masri e Gounder (2009). Extraido de Masri e Gounder (2009).
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Figura 9.17 — Distribui¢ao de tama- Figura 9.18 — Distribuicao de tama-

nho de goticulas no plano axial /D 20. nho de goticulas no plano axial /D 30.

Extraido de Masri e Gounder (2009). Extraido de Masri e Gounder (2009).

Os perfis de temperaturas radiais foram medidos por Masri e Gounder (2009)
com a utilizagdo de um termopar do tipo R, sendo estes medidos nos planos de z/D =
10, 20 e 30. Estes perfis sao mostrados na Figura 9.26. Os valores obtidos para a tempe-

ratura encontram-se em Kelvin, mas devem ser acrescidos do valor de 298,15 K que ¢é a

temperatura de referéncia.

9.2.2 Malha

Para a realizacao das simulagoes da chama de spray foi utilizada uma malha

tridimensional, cartesiana, com elementos de tamanho uniforme na regiao de refino e com
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elementos com uma taxa de crescimento linear e uniforme nas demais regioes. O ntimero
de elementos utilizados foi de 1.837.000, sendo 626.688 na regiao de refino com dimensoes
transversais de 1/16Dx1/16D (nesse caso D tem o valor de 10,5 mm) e alturas variando
de 1/16D até dimensoes maiores devido a regiao de crescimento linear. A distribuigao dos
elementos na secao transversal é semelhante para as quatro laterais, sendo: 48 elementos
na regiao de refino com lado de 1/16D e 15 elementos em cada regiao de crescimento
linear uniforme com uma razao de 1,3 e lado inicial de 1/16D. Na dire¢ao longitudinal,
os primeiros 272 elementos possuem altura uniforme de 0,17D e a regiao de crescimento
linear uniforme tem uma razao de 1,12 com lado inicial de 0,17D. As dimensoes do
dominio computacional foram 37D x37Dx97D. A Figura 9.19 apresenta a vista de topo

e lateral da malha utilizada.

it
il
||||||||||| :

Figura 9.19 — Malha utilizada para a simulacao de sprays.

9.2.3 Condicoes de Contorno

As condigoes de contorno utilizadas nessa secao sao semelhantes as que foram
utilizadas nas simulagoes com a Chama D nas laterais e saida do dominio de calculo. Na
regiao de entrada, as condigoes de contorno foram extraidas dos dados experimentais da

chama de spray.

As velocidades na regiao de entrada foram interpoladas linearmente a partir da
distribuicao dos dados experimentais apresentados na Figura 9.20. E valido ressaltar que
as condicoes de contorno para as velocidades apenas compreenderam o componente axial
da velocidade média, tanto para a fase gasosa, quanto para a fase liquida. Paro os demais

componentes de velocidade, foi definido valor nulo na regiao de entrada.

Os valores da energia cinética turbulenta foram calculados das flutuacoes de ve-
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locidade medidas experimentalmente (apresentadas na Figura 9.20) com a Equagao 9.1.
Para € a mesma formulacao utilizada na Chama D foi utilizada, ou seja, a partir dos
valores calculados para a energia cinética turbulenta desta chama de spray, a Equacao 9.2

foi utilizada para calcular €.

35 , . .
) velocidade media
E 30 flut. velocidade -----—---
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Figura 9.20 — Distribuicao de velocidade média axial e de flutuagao turbulenta axial
de velocidade da chama turbulenta de spray de etanol. Adaptado de Masri e Gounder
(2009).

A fracao de mistura teve como condi¢ao de contorno uma distribuicao tipo “top
hat” com valor de 0,12 na regiao do bocal de injecao do spray e valor nulo nas regioes
da chama piloto e da entrada de ar auxiliar. O calculo das condi¢oes de contorno para a
variancia da fracao de mistura foi definido através da Equacao 9.3 devido a auséncia de
medicoes experimentais dessa quantidade. A Equacao 9.3 corresponde ao valor limitante
da variancia da fracao de mistura. Tendo em vista a que a fracdo de mistura s6 nao é
nula na regiao do bocal, a sua variancia também teve a distribuicao “top hat” na regiao
de entrada do dominio com o valor de 0,10 na regiao do bocal. A condigdo de contorno

para a pressao na regiao de entrada foi a mesma utilizada para a Chama D.
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Fr=f (1 — f) (9.3)

A injecao de goticulas no dominio de célculo foi feita com o uso de um lancador
aleatorio. Esse lancador utilizou variaveis aleatérias de distribuigao uniforme para definir

a posicao de lancamento e o diametro de cada uma das goticulas injetadas no dominio.

60000 7

50000 W
40000

30000 -

20000 -

Numero de goticulas

10000 -

0 T T T T T T T 1

1 2 3 4 5 6 7 8 9
Raios de injegdo

Figura 9.21 — Distribuicao de ntimero de goticulas entre as curvas de injecao.

A posicao de langamento das goticulas é definida em coordenadas polares, em
que o lancador seleciona um angulo de lancamento e uma distancia radial entre linha de
centro do spray e a borda do bocal de injecao. O angulo de lancamento ¢é selecionado
por uma variavel aleatéria pertencente aos nimeros naturais de 1 a 100 (de distribuigao
uniforme), que seleciona arcos uniformemente espagados. Assim, neste trabalho ha 100
angulos de lancamento de goticulas, os quais sao uniformemente espacados em 3,6°. Os
raios de lancamento foram os mesmos definidos nas medicoes de distribuicao de tamanhos
de goticulas realizadas em Masri e Gounder (2009), apresentados na Figura 9.15. Dessa
forma, nove raios foram definidos para os lancamentos. Porém, para a selecao desses raios
foi necesséaria a determinacao do niimero de goticulas injetadas em cada uma das curvas
de distribuicao apresentadas na Figura 9.15. Isto é necessario para que o lancador possa
reproduzir as mesmas distribui¢oes de nimero de goticulas medidas experimentalmente.

Assim, foi determinada a distribuigao de niimero de goticulas apresentada na Figura 9.21.
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Figura 9.22 — Relagao entre os valores de diametros de goticulas e as suas fragoes

massicas para cada um dos nove raios de injecao.

Apoés a definicao da posicao de lancamento, o algoritmo determina o diametro e
a velocidade da goticula. A determinacao do diametro foi feita aleatoriamente seguindo
as curvas de distribuicao de tamanhos, Figura 9.15, associadas aos raios de lancamento.
Adicionalmente, foi necesséria a defini¢ao de curvas que relacionam o diametro de goticulas
com sua respectiva fracao massica acumulada proveniente das distribuicoes apresentadas
na Figura 9.15. As curvas de fragoes massicas acumuladas sao semelhantes as necessarias
para a obtencao de fungoes de distribuicdo de Rosin-Rammler (KUO, 1986). As curvas
obtidas para o desenvolvimento do presente estudo sao apresentadas na Figura 9.22 para

cada uma das curvas de injecao apresentadas na Figura 9.15.

Apoés a obtengao das curvas de fragao méssica acumulada, o algoritmo de lancamento
utiliza uma variavel aleatéria uniformemente distribuida, com valores entre 0 e 1, para
representar a fracao massica acumulada. Desse modo, com as curvas apresentadas na Fi-

gura 9.22, a fracao massica acumulada aleatoria determina os diametros da goticula a ser
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langada obedecendo as curvas de distribui¢ao obtidas experimentalmente. A Figura 9.23
apresenta uma comparacao entre as distribuigoes de tamanhos de goticula que resultaram

deste procedimento de calculo e as obtidas experimentalmente.
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Figura 9.23 — Distribuigoes de tamanho de goticulas injetadas no dominio de calculo

em cada um dos nove raios de injecao.

De acordo com o diametro e a posicao de lancamento de cada goticula, Masri e
Gounder (2009) apresentam um valor do componente axial de velocidade média. Como
pode ser verificado na Figura 9.14, para a posigao axial /D = 0,3, sendo que este valor

foi entao atribuido como velocidade inicial da goticula.

No algoritmo de lancamento, o nimero de goticulas lancadas em cada intervalo
de tempo de calculo da fase gasosa é o suficiente para que a massa de liquida injetada
corresponda a massa injetada experimentalmente neste mesmo intervalo de tempo. Assim,
de acordo com os intervalos de tempo de calculo utilizados nas simulagoes realizadas neste

estudo, que serao apresentados na proxima secao, o numero de goticulas lancadas em cada
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passo de tempo foi de aproximadamente 500.

A condicao inicial de temperatura das goticulas foi de 298,15K, sendo que a
distribuicao dessa temperatura no interior da goticula é uniforme, tendo em vista o modelo

de condutividade infinita utilizado (item 77).

9.2.4 Resultados e Discussoes

Os resultados e discussoes das simulagoes da chama turbulenta de spray de etanol

sao apresentados nesta secao.

Os ajustes e corregoes estudados na parte de validagao com a aplicacao da Chama
D foram adotados nas simulacoes da chama de spray. Nesse sentido, a alteracao do valor
do parametro Cs. de 1,92 para 1,80 foi feita no cédigo utilizado nas simulacoes da chama

de spray.

Os resultados das duas simulagoes foram coletados quando se admitiu suas res-
pectivas convergéncias, o que ocorreu proximo a 65.000 iteragoes. Como mencionado por
Chrigui M. et al. (2010), ndo hd uma forma universal para se selecionar um critério de
convergéncia em casos de acoplamento de métodos do tipo Euler-Lagrange. Comumente
admite-se a convergencia quando as propriedades da mistura nao variam consideravel-
mente de uma iteracao a outra. Portanto, neste estudo, a convergéncia para os casos
de simulacoes de chamas de spray foi admitida quando a solugao das quantidades variou
menos de 0,05% e os residuos de calculo dos sistemas lineares foram inferiores a 107°. A

forma de calculo desses residuos é a mesma que foi utilizada em Fukumasu (2010).

A solucao da “Simulacao I” despendeu aproximadamente 1000 horas de simulacao
em uma maquina SGI®R) Altix® XE320 com 16 processadores. Em média o passo de

tempo de célculo de ambas as simulacoes foi da ordem de 107°.
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Figura 9.24 — Comparacao dos resultados do componente axial da velocidade média

das goticulas obtidos na “Simulagao I” com dados experimentais.

A Figura 9.24 apresenta a comparacao dos resultados do componente axial de
velocidade média de cinco faixas de diametros de goticulas da “Simulagao I” com os dados
experimentais em quatro secoes transversais, distanciadas do bocal de injecao do spray
em 0,3D, 10D, 20D e 30D. A partir dessa figura, nota-se que as maiores discrepancias

entre os resultados foram mostradas pelas goticulas de menor diametro.

Nas proximidades do bocal de injecao as goticulas de maiores diametros apresen-
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tam aproximacao razoavel dos dados experimentais. Entretanto, pode ser observado que
as discrepancias entre os resultados da simulagao com os dados experimentais crescem
conforme a distancia a se¢ao transversal do bocal cresce. Nas se¢oes transversais distan-
tes a 0,3D e 10D do bocal verifica-se que as diferencas entre velocidade calculadas e as
medidas aumentam quando as comparacoes sao feitas a maiores distancias da linha de
centro da chama de spray. Esse comportamento ¢ mais sutil na se¢ao transversal distante
em 20 diametros do bocal e nao percebido na se¢cao mais avancada na chama. Em especial
nas comparagoes realizadas em z/D = 10, boa aproximagao entre os resultados calculados
em comparacao com os dados medidos foi obtida nas proximidades da linha de centro da

chama para todas faixas de diametros de goticulas.

E importante observar que as goticulas de menor tamanho possuem menor tempo
de relaxacao que goticulas maiores, como apresentado na Equacao 8.2. O tempo de re-
laxacao corresponde ao intervalo de tempo que a goticula leva para que sua velocidade
seja a mesma da fase dispersante. Fsse parametro mostra que as goticulas menores pos-
suem menor inércia quando comparadas as maiores. Assim, goticulas menores tendem a
sofrer mais com as agoes de forcas dinamicas do escoamento, e, portanto, acabam sendo
carregadas pelo escoamento. Isso ocorre com as goticulas de diametro menor que 10 pm,
como mencionado por Masri e Gounder (2009). Dessa forma, avaliando apenas os dados
experimentais da Figura 9.24, pode-se verificar que, em regides proximas ao bocal, as
velocidades da fase gasosa sao maiores que as velocidades das goticulas. Nao obstante,
o componente axial das velocidades médias de ambas as fases sao quase iguais a uma
distancia de 20D do bocal. Ademais, o comportamento observado na regiao do comeco
do spray se inverte a uma distancia de 30D do bocal, onde as goticulas menores tém
velocidades menores que as goticulas maiores. Essa estrutura do spray nao é observada
nas simulacoes. Na realidade, as goticulas de maior tamanho se mantém com velocidades
mais altas que as de menor tamanho durante todo o escoamento, como mostrado na Fi-
gura 9.24, com excecao a regiao localizada nas proximidades da linha de centro do spray
na se¢ao transversal de z/D = 10. Esse comportamento observado nos resultados das

simulagoes mostra que as velocidades da fase dispersante foram subestimadas.

A singularidade observada nas proximidades da linha de centro na secao trans-

versal de z/D = 10 é explicada por deficiéncias do modelo de combustao utilizado nessas
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simulagoes. O modelo de folha de chama, conforme apresentado na Secao 3.1, sempre
considera a reagao completa quando o valor da fracao de mistura estequiométrica ocorre.
Com o tratamento estatistico das reagoes turbulentas os valores das quantidades proveni-
entes do modelo de combustao sao atenuados com a variancia da fracao de mistura através
da funcao S-PDF. Entretanto, quando a fragao de mistura estequiométrica é atingida no
escoamento, valores elevados de temperatura sao atingidos, o que pode ser visto na Fi-
gura 3.2 e na Figura 3.4, apesar de atenuados pela funcao S-PDF. Dessa forma, quando
as goticulas cruzam a regiao de temperaturas elevadas nas proximidades do bocal, con-
forme mostrado na Figura 9.25, elas tém alta taxa de evaporacao. Consequentemente,
com essa alta taxa de evaporacao, muita massa de combustivel é injetada na fase gasosa
o que acaba por aumentar os valores do termo fonte associado a evaporacao da equacao
de transporte de quantidade de movimento linear (Equagao 8.27). Como resultado, o
aumento desse termo fonte aumenta as velocidades nessa regiao, o que gera um ntcleo
de velocidades elevadas no centro inferior da chama, como pode ser observado na Figura
9.25. Dessa forma, as velocidades elevadas da fase gasosa no nucleo observado na Figura
9.25 aumentam as velocidades das goticulas nessa mesma regiao, o que pode ser visto na

segao transversal z/D = 10 da Figura 9.24.

Apesar das baixas velocidades verificadas na simulacao, os perfis radiais de tem-
peratura média da fase gasosa mostraram boa aproximacao com os dados experimentais
a pequenas distancias do bocal de injecao. Ao observar os resultados apresentados na
Figura 9.26, os dois primeiros perfis mostraram que os resultados da simulacao tiveram
boa aproximacao das medicoes experimentais. No entanto, os resultados apresentaram
difusao radial mais pronunciada que os dados das medigoes, o que é claramente observavel
com o decaimento suave dos perfis a partir do ponto de maior temperatura. O perfil ra-
dial da segao transversal de z/D = 30 mostrou maiores discrepancias que os outros dois
perfis. Nesta regiao, temperaturas mais elevadas foram atingidas nas simulagdes que nas

medigoes experimentais.
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Figura 9.25 — Distribuicao das quantidades médias: componente axial de velocidade,

fragdo de mistura e temperatura, no plano central longitudinal do dominio de célculo.

Os valores superestimados dos perfis radiais do excesso de temperatura média
sao atribuidos ao modelo de combustao utilizado. Como observado nos perfis radiais
de temperatura da Chama D, o modelo de folha de chama superestimou os valores da
temperatura média. As boas aproximagoes para as duas primeiras secoes transversais da
Figura 9.26 podem ser atribuidas a modelagem do fenomeno de resfriamento evaporativo,

considerando que o numero de goticulas, e consequentemente a taxa de evaporacao, é
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elevado em regides mais préximas do bocal. No caso da segao transversal z/D = 30 hé
menos goticulas que nas regioes mais proximas do bocal, tendo em vista que um bom
numero delas ja evaporou, ou mesmo se dispersou pelo escoamento. Dessa forma, os
efeitos do resfriamento evaporativo sao menos pronunciados nessa regiao, o que a leva a
ter maiores temperaturas. A Figura 9.27 mostra a distribuicao do termo fonte de massa no
dominio de calculo o que corrobora o argumento dado as maiores temperaturas observada
no perfil de z/D = 30. Como pode ser visto nessa figura, a distancia de 30D do bocal
pouca evaporacao ocorre em relacao aos outros dois planos, tendo em vista que os termos

fonte de massa indicam a entrada de combustivel proveniente da evaporacao das goticulas.
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Figura 9.26 — Distribuicao radial do excesso de temperatura média da fase gasosa.

Para avaliar a modelagem da evaporacao de goticulas foi feita a comparacao da
distribuicao de seus tamanhos calculados nas simulacoes com os dados medidos experi-
mentalmente. Essas comparagoes foram realizadas nas mesmas posigoes das distribuigoes

de tamanhos de goticulas apresentadas ns Figuras 9.15 a 9.18.

Outro fendmeno que pode ter contribuido para as discrepancias observadas no
campo de temperaturas foi a negligéencia da modelagem da transferéncia de calor por

radiacao, o que poderia reduzir as temperaturas superestimadas observadas na Figura

9.26.
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Figura 9.27 — Pontos que indicam distancias de coleta de resultados sobre o campo do

termo fonte de massa.

Ao observar as comparacoes apresentadas na Figura 9.28, nota-se que boa apro-
ximacao foi alcancada pelos resultados das simulagoes. Algumas discrepancias sao mos-
tradas no ponto 10 z/D, r/D 0,05, em que a simulagdo apresentou maior concentragao
de goticulas de maior tamanho que o experimento. Isso foi atribuido ao fato de essas
goticulas terem acabado de sair da regiao de elevadas temperaturas da regiao proxima ao
bocal, onde a fragdo de mistura atingiu o seu valor estequiométrico. Os pontos 10 z/D,
r/D 0,71 e 10 z/D, r/D 0,82 apresentaram um deslocamento em dire¢do as goticulas
de menor tamanho. Esse comportamento é justificado por deficiéncias na dispersao das
goticulas. Tendo em vista que um modelo do tipo random walk foi utilizado para modelar
a dispersao de goticulas, e esse depende da energia cinética turbulenta, pode-se admitir
que, na regiao em questao, a dispersao foi levemente superestimada, resultado que tende

a dissipar mais as goticulas que possuem maior inércia (maior tamanho), dos que as que
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sao carregadas pelo escoamento (menor tamanho). Dessa forma, uma maior concentragao

de goticulas maiores é encontrada numa distribuigao.
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Figura 9.28 — Comparagao entre as distribui¢des de tamanho de goticulas dos resulta-

dos calculados na ”Simulacao I” com os dados experimentais.

Ao observar os resultados da Figura 9.28, nota-se que as discrepancias observadas
nas comparacoes entre o componente axial de velocidade média nao interferiram significa-
tivamente no processo de evaporagao. Sob este aspecto, ao analisar as equagoes utilizadas
na modelagem da evaporacao das goticulas, apresentadas no item 7?7, pode ser verificado
que as influencias da velocidade no modelo de evaporacao se dao através da diferenca de
velocidades entre as fases para o cdlculo do Re, usado no calculo do Sh na Equacao 8.12
e no célculo do Nu nas Equacao 8.14 e 8.17. Ao observar novamente a Figura 9.24 nota-
se que, apesar das diferencas entre as magnitudes das velocidades calculadas e medidas,
as diferencas relacionados ao escorregamento sao baixas. Dessa forma, pode-se concluir
que as influéncias do campo de velocidades no processo de evaporacao nao foram muito

impactantes, o que sugere que o processo de evaporacao foi bem modelado.

A magnitude das velocidades da fase gasosa influencia o processo de dispersao

das goticulas. Porém como observado na Figura 9.28 a dispersao foi razoavelmente bem
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prevista, tendo em vista que boa distribuicao de tamanho de goticulas foi alcancada no

dominio de célculo.

As principais justificativas para as discrepancias observadas nas comparacoes en-
tre os perfis de velocidade média sao atribuidas a modelagem da turbuléncia e ao baixo
refinamento da malha utilizada nos calculos. Claramente, os resultados apresentados na
Figura 9.24 pelas goticulas de menores tamanhos mostram que a difusao da quantidade de
movimento linear transportada foi superestimada. Tendo em vista os resultados obtidos
na parte de validacao, deficiencias na modelagem de turbuléncia quanto na composi¢ao

da malha de células de calculo levam a essa difusao superestimada.

A modelagem de escoamentos bifasicos intensifica as dificuldades no calculo da
turbuléncia da fase dispersante devido ao o acoplamento interfasico desta quantidade.
Em Chrigui (2005)) foi apresentada uma revisao bibliografica sobre os principais modelos
de modulacao de turbuléncia e foi concluido que o modelo k — ¢ (que é utilizado neste
trabalho) superestimou a turbuléncia. Assim, uma alternativa encontrada foi utilizar o
modelo Termodinamicamente Consistente, apresentado nessa mesma referéncia para me-
lhorar a modelagem da modulagao. Contudo, apesar dessa observacao sobre o modelo de
turbuléncia, uma das dificuldades encontradas ao longo do desenvolvimento desse traba-
lho foi definir o parametro Cs.. Squires e Eaton (1994) apresentaram uma rela¢ao entre
esse parametro com o tempo de relaxacao e a massa de particulas em um volume. No
entanto, esses ultimos autores mencionaram que, considerando a existéncia de uma vasta
faixa de valores para Cj., seu valor é normalmente obtido através de ajustes com dados
experimentais de ensaios realizados em laboratorio. Esses autores também observaram
que o parametro Cy., também se altera de acordo com tempo de relaxacao e a massa
de particulas em um volume. Assim, tendo em vista essas constatacoes, nota-se que os
parametros da equagao de transporte da dissipacao de energia cinética turbulenta tornam-
se particulares para cada caso a ser simulado. Isso pode ser verificado com as observagoes
apresentadas em Squires e Eaton (1994), que mostraram que a definigdo dos parametros
da equacao de transporte de € dependem de caracteristicas do escoamento, como a massa
de particulas em um volume e a sua distribuigdo de tamanhos (o que altera a escala de

tempo de relaxagao das goticulas num dado volume).
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Em Sacomano-Filho (2011) é feita também a simulagdo desta chama de spray
de etanol desconsiderando-se o efeito do resfriamento evaporativo sobre a temperatura da
fase dispersante. Dois resultados importantes foram observados. Em primeiro lugar, como
esperado, observa-se que os perfis de temperatura obtidos sem fenomeno de resfriamento
evaporativo superestimam ainda mais os perfis de temperatura obtidos experimental-
mente. Em segundo lugar, ocorreu, de forma a principio nao esperada, a redugao do

comprimento de chama.

Ao observar o comportamento da distribuicao do componente axial de velocidade
média das goticulas, verificaram-se resultados semelhantes com os dois modelos. Porém,
nas maiores distancias do bocal, as magnitudes das velocidades de goticulas no modelo
sem resfriamento evaporativo sao inferiores as do modelo com resfriamento evaporativo,
o que indica menores velocidade da fase gasosa no escoamento sem resfriamento evapo-
rativo. Essa reducao de velocidades permite considerar uma difusao superestimada pela
simulacao sem resfriamento evaporativo. Esse comportamento estd associado ao modelo
de modulagao de turbuléncia que foi utilizado nas simulagoes, o que seréd discutido logo

adiante.

Ao comparar isoladamente as magnitudes de velocidade dos resultados como os
dois modelos de resfriamento, nota-se que as goticulas de maior tamanho apresentam
pouca diferenca de magnitude de velocidade nas duas simulacoes. Isso mostra que as
goticulas de maior tamanho foram pouco influenciadas pelas variagoes de velocidade da

fase gasosa nas distancias longitudinais do bocal analisadas.

A redugao do comprimento da chama ¢é atribuida a negligéncia da modelagem
do fenomeno de resfriamento evaporativo pelo fato de ele intensificar a transferéncia de
massa interfasica, logo na regiao inicial da chama. Ao desconsiderar o fenomeno de resfri-
amento evaporativo, temperaturas maiores sao encontradas na regiao inicial da chama, o
que consequentemente intensifica as taxas de evaporacao das goticulas introduzindo mais
massa na fase gasosa. Esse aumento na transferéncia de massa aumenta os efeitos dos
termos associados a evaporacao das goticulas nas equacoes de transporte de quantidade
de movimento linear e de energia cinética turbulenta da fase gasosa [ultimo termo da

Equacao 8.27, e ultimos dois termos na Equagao 8.35, respectivamente|. O aumento nos
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valores desses termos fontes aumenta a taxa de producao de energia cinética turbulenta,
efeito que ocorre de forma direta pelo aumento de S, e indiretamente pelo aumento de Sy;.
De acordo com o termo de producao de energia cinética turbulenta, apresentado em sua
equacao de transporte (penultimo termo do lado direito da Equagao 4.12), a produgao
desta quantidade é feita pelos gradientes de velocidade média do escoamento. Dessa
forma, os termos fontes mais elevados de massa, que consequentemente elevou o termo
fonte de quantidade de movimento produziu gradientes de velocidade mais acentuados
na simulagao sem resfriamento evaporativo, que contribuiram para o aumento de k. O
aumento de k, tanto pelo aumento no seu termo fonte, quanto pelo aumento proveniente
dos gradientes de velocidade, resultou na viscosidade efetiva ser mais elevada, menores

velocidades na fase dispersante e chama mais curta.
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