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Resumo

O estudo da combustao turbulenta gasosa numa camara com duas alimentagoes
separadas de oxidante e combustivel é efectuado neste trabalho com recurso a métodos
numéricos.

A descricao do escoamento recorre a equagoes diferenciais de transporte baseadas
na dinamica de fluidos, em que os fluxos difusivos sdo expressos em termos dos gradientes
das grandezas que originam esses fluxos. As equacoes de transporte sao representadas em
coordenadas de espaco curvilineas nao ortogonais e utilizam as componentes cartesianas
da velocidade. As taxas de criacao e destruicao de espécies quimicas sao determinadas por
meio de expressoes com forma andloga a de Arrhenius.

Os modelos utilizados na descrigao dos fenémenos incluem um mecanismo de
reacgao quimica detalhada, o modelo de turbuléncia k — € classico e a sua versao RNG e
um modelo de radiagao de meio opticamente fino. Os fluxos nas paredes sao determinados
com base nas denominadas fungoes de parede, que permitem ultrapassar a nao validade
do modelo de turbuléncia k — ¢ para valores baixos do nimero de Reynolds. A interaccao
da turbuléncia com as reacgoes quimicas é modelada calculando a composicao quimica
média por aplicagdo de fungoes densidade de probabilidade presumidas, assumindo que a
composicao quimica instantanea da chama turbulenta é descrita pelo modelo de flamelets
laminares. As caracteristicas das flamelets sdo calculadas por equacdes diferenciais aproxi-
madas da combustao laminar, em que a varidvel independente indica a composicao quimica
e um outro parametro presente nas equacoes, a taxa de dissipacao escalar, tem em conta
o efeito da turbuléncia na deformacao da frente da chama.

A determinagado das grandezas que descrevem o escoamento com combustao é

efectuada com recurso a métodos numéricos. As equagdes de transporte sdo transfor-
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madas em equacoes algébricas por intermédio da discretizacao das equagoes de transporte
pelo método dos volumes finitos. A forma das equacoes de transporte utilizadas permite
a discretizacdo em malhas ajustadas a geometrias complexas. O sistema de equacoes
algébricas é resolvido iterativamente pelo método de Gauss-Seidel. O célculo da pressao é
feito utilizando o método SIMPLE. O céalculo dos fluxos convectivos é feito utilizando os
esquemas hibrido e MUSCL.

Estes modelos e métodos sao inicialmente aplicados ao cédlculo de escoamentos
sem reaccao quimica com caracteristicas diversas em termos de regime de escoamento,
geometria e condigoes de fronteira. Os resultados destes calculos sao considerados satis-
fatérios, permitindo a validacao dos métodos usados.

A camara de combustdo estudada, tendo geometria proxima da cilindrica, foi
modelada em duas dimensoes com simetria cilindrica. As simulagoes efectuadas basearam-
-se na combinacao de diversos modelos e malhas de diferentes refinamentos. Os resultados
reproduzem aproximadamente os dados experimentais e a sua qualidade é semelhante a

outros estudos efectuados com modelagoes diversas.
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Capitulo 1

Introducao

A combustao ocorre em diversas circunstancias de forma nao controlada, por
exemplo em incéndios florestais e urbanos, e de forma controlada em equipamentos cons-
truidos para fornecimento de energia e trabalho.

O dominio do fogo e as tecnologias associadas ao seu controlo vém sendo desen-
volvidos desde os periodos em que a sua ignicao e preservagao constituiam o objectivo
principal até a actualidade, em que as aplicagoes industriais e outras utilizam conheci-

mentos de diversas areas cientificas dedicados ao estudo da combustao.

1.1 O estudo da combustao

O conjunto de fenémenos estritamente associados a ocorréncia de reacgoes quimi-
cas exotérmicas entre substancias diferentes é designado genericamente por combustao. A
esta defini¢ao corresponde uma grande variedade de situagoes, que podem ser classificadas
em termos de parametros diversos. Classificagoes usuais consideram o estado de agregacao
dos reagentes — sélidos, liquidos e gasosos —, o regime de evolugdao no tempo, o grau de
confinamento, a pressao a que ocorrem as reacgoes, a compressibilidade dos fluidos em
combustao, o regime laminar ou turbulento do escoamento da mistura reactiva, o grau de
mistura dos reagentes nas alimentagoes, as caracteristicas de emissao radiativa, a influéncia
do campo gravitico, entre outras. O interesse destas classificagoes reside no facto de que a
combustao nao é estudada de forma tnica para todos os casos. As abordagens assumem

formas diferenciadas em funcao das caracteristicas dos fenémenos da combustao e também
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das interferéncias entre estes fenémenos.

A determinacao das caracteristicas dum escoamento com combustdo pode ser
feita por via experimental. Actualmente, as técnicas experimentais estao suficientemente
desenvolvidas para se poderem, salvo dificuldades de geometria, determinar com uma certa
precisao a velocidade, temperatura e composi¢ao quimica no interior duma chama, mesmo
sem recorrer a métodos intrusivos. Algumas das caracteristicas que interessa conhecer sao,
por exemplo o campo da temperatura, a extensao da chama, a poténcia térmica libertada
e a composicao quimica dos produtos da reaccao, particularmente as concentragoes de
poluentes na zona de escape.

No processo de desenvolvimento de uma unidade de combustao eficiente é geral-
mente necessario efectuar um certo nimero de alteracoes na geometria e condigoes de
funcionamento. O processo de desenvolvimento com recurso intensivo a métodos experi-
mentais pode assim tornar-se dispendioso e demorado. Também na previsao e no estudo
das caracteristicas de incéndios, os métodos experimentais sao muitas vezes impraticaveis.

Em alternativa a experimentacao, a utilizacdo dos principios fisicos de con-
servacao, aliados a dados experimentais gerais do comportamento quimico e radiativo,
pode servir de base a construcao de modelos matematicos que permitam descrever os es-
coamentos reactivos. A descricao tedrica da combustao requer a capacidade de prever a
evolucao dos fendmenos e por isso normalmente se baseia em leis fisicas e quimicas com-
provadas. Os principios de conservagao da massa, do momento linear e da energia sao
fundamentais para a descri¢ao da evolugao de sistemas fisicos. Os principios fisicos referi-
dos assumem a forma de equacoes diferenciais cuja solugao permite em principio prever a
forma do escoamento.

Nos escoamentos com combustao, as espécies quimicas reagem entre si com
apreciavel producao de energia térmica, variacao da temperatura e emissao de radiacao.
A variagao de temperatura produz alteragoes nas propriedades do fluido (massa volimica,
calor especifico, coeficientes de difusao, e de emisséao e absorgao de radiagao), tendo efeitos
sobre a velocidade, pressao e transporte de calor. Os valores locais das variaveis do escoa-
mento tém por sua vez influéncia nos fluxos das espécies quimicas e nas taxas de reacgao.
Todos estes fenémenos devem ser incorporados nas equagoes diferenciais que descrevem o
transporte de diversas grandezas. As equacoes deverdo ser resolvidas de forma a descrever

e prever os fenémenos que ocorrem nos escoamentos com combustao. Em geral interessa
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determinar os campos de velocidade, pressao, concentracoes quimicas e temperatura.

Estes sistemas de equagbes ndo sdo no entanto resoliveis analiticamente. As
Unicas abordagens a estas equacoes que conduzem a resultados realistas consistem na
aplicacao de métodos que transformam as equacoes diferenciais em equagcoes algébricas,
permitindo o uso de computadores para o cdlculo das varidveis dependentes.

Ainda assim, o sistema de equacoes algébricas que se obtém a partir das equagoes
diferenciais de conservacao nao pode geralmente ser usado, com os computadores actuais,
na simulacdo numérica directa de escoamentos reactivos turbulentos. As escalas de espaco
e de tempo em que os fenémenos de transporte e reactivos ocorrem variam desde a escala
integral do sistema em estudo até as escalas de Kolmogorov, inferiores aquelas em vérias
ordens de grandeza, pelo que a quantidade de informacao a ser processada em tempo ttil
ultrapassa a capacidade de qualquer computador actual.

Esta limitacao é geralmente ultrapassada desenvolvendo, a partir das equagoes
diferenciais de transporte das varidveis instantaneas, outras equacoes diferenciais em igual
ntimero, em que as varidveis dependentes sao valores médios das varidveis instantaneas.
Nestas equagoes surgem novos termos que incluem varidveis cuja determinacao exacta
¢é impossivel. O fecho do sistema de equactes é efectuado com recurso a aproximagoes
designadas por modelos de turbuléncia. Estes sao modelos semi-empiricos que permitem
calcular de forma aproximada os termos desconhecidos. Estes modelos reflectem o efeito
de fenémenos ocorrendo nas escalas menores sobre o transporte de grandezas nas escalas
de célculo que sao de interesse nas aplicagoes.

Outros modelos necessarios para viabilizar a simulagao numérica da combustao
gasosa em regime turbulento sao modelos de reacgbes quimicas, radiagdo e de interacgao
entre estes fendmenos e a turbuléncia. O modelo quimico limita o nimero de reacgdes
quimicas importantes e estabelece as expressoes das taxas de reaccao, enquanto o modelo
de radiagao consiste em formas simplificadas de calculo das trocas de energia radiativa. Os
modelos de interaccao permitem ultrapassar dificuldades no célculo das trocas de energia
radiativa e das taxas de reaccao em misturas em escoamento turbulento.

A forma geralmente usada para obter as equagoes algébricas de transporte tem
por base a discretizagao dos dominios das variaveis independentes, de tempo e de espaco,
das equacoes diferenciais. A solucao daquelas equacoes pode ser obtida por intermédio de

diversos métodos numéricos que frequentemente sao especificos da drea da dinamica de



1.2 O problema em estudo 10

fluidos.

Devido a quantidade dos calculos envolvidos, o computador como meio de calculo
¢é indispensavel. Em conjunto com as motivagoes econémicas, militares e ambientais, a
evolucao dos computadores permitiu o grande desenvolvimento do estudo da combustao

que se verificou nas tltimas décadas.

1.2 O problema em estudo

Os fenémenos que ocorrem num escoamento turbulento com reacgdes quimicas
e transporte radiativo no interior de uma camara de combustao sao descritos por mode-
los fisicos e quimicos. Estes modelos tém capacidade suficiente para servirem de base a
um modelo matematico constituido por um conjunto de equagoes algébricas soliveis. A
solucao numérica deste conjunto de equagoes permite determinar os campos das variaveis
que descrevem os fenémenos. Estes resultados numéricos podem ser comparados com o0s
dados de observagoes experimentais. O problema em estudo consiste na simulagao do es-
coamento reactivo numa camara de combustao fisicamente existente. A confrontacao dos
resultados numéricos com dados experimentais permite analisar a capacidade descritiva e
preditiva do conjunto de modelos e métodos utilizados.

A camara de combustao (descrita com maior detalhe no capitulo 6) é constituida
essencialmente por um corpo prismatico octogonal com dimensées aproximadas de 2m
de altura e 1m de largura, com um queimador introduzindo ar e gas natural nao pré-
-misturados, sendo o ar introduzido com movimento de rotagao (swirl). O escoamento
ocorre em regime turbulento estaciondrio a pressoes proximas da atmosférica em toda a
camara. A poténcia térmica libertada na combustao é de aproximadamente 300kW .

Os modelos utilizados para a simulagao da combustao turbulenta nao pré-misturada
permitem obter, entre outros, os campos dos valores médios das seguintes variaveis: com-
ponentes da velocidade, pressao, temperatura e fraccbes maéssicas das espécies quimicas
consideradas nas reacgoes.

Os modelos utilizados serao testados em simulagoes de varios escoamentos sem
reacgao quimica laminares e turbulentos, gerados por gradientes de pressao e por tensoes
viscosas, com e sem swirl, exibindo ou nao vértices secundarios e descolamento, em geome-

trias de contornos planos e curvilineos. A existéncia de dados experimentais e numéricos
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detalhados para os escoamentos laminares e turbulentos nao reactivos permite avaliar a ca-
pacidade de simulagao dos modelos e métodos numéricos usados nos cédigos de simulagao
numérica para escoamentos nao reactivos. Para a combustao na camara referida, existem
publicados dados experimentais detalhados ([ Kaufman et al., 1994]), assim como resulta-
dos de simulagbes numéricas, o que permite avaliar a precisao dos resultados numéricos e

analisar a adequagao dos modelos usados na simulacao.

1.3 Objectivos

No presente trabalho serao apresentados modelos e métodos usados na simulacao
numérica da combustao, que serao aplicados em simulacoes de escoamentos nao reactivos
e reactivos. Os objectivos consistem em analisar a capacidade de simulacao de métodos
relativamente simples e pouco exigentes em termos computacionais, aplicados a situagoes
complexas em termos de escoamento e reaccao quimica, nomeadamente a existéncia de
geometrias complexas com turbuléncia, swirl, vortices secundarios e separagao do escoa-
mento, reaccoes quimicas em fluidos com taxas de deformagao varidveis e emissao de
radiagao.

As simulagoes efectuadas utilizam modelos que adoptam nalguns casos simpli-
ficacoes significativas em relagao a realidade. O modelo de turbuléncia utilizado descreve
os transportes turbulentos por uma aproximagao difusiva isotrépica. O escoamento tur-
bulento reactivo é considerado constituido por um conjunto de pequenas estruturas lami-
nares, tornando possivel descrever as estruturas quimicas instantaneas do escoamento por
intermédio de reacgoes quimicas detalhadas com célculos efectuados independentemente
do escoamento real. O modelo de radiagao aplicado considera apenas os transportes de
energia radiativa entre o fluido e as paredes. O método numérico ¢é utilizado num dominio
bidimensional descrevendo um sistema cuja simetria geométrica, em termos estritos, nao
poderia descrever-se num tinico dominio de calculo bidimensional.

Os resultados obtidos que serao apresentados, comparados com os dados experi-
mentais e com resultados numéricos de modelos mais complexos, indicam no entanto que
as simplificagoes utilizadas nao afectam de forma sensivel a qualidade dos resultados. Os
modelos mais detalhados disponiveis actualmente para o calculo de escoamentos reactivos

com numeros de Reynolds elevados nao conduzem geralmente a melhorias dréasticas na
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previsao destes fenémenos.

1.4 Revisao bibliografica

A simulacao da combustao turbulenta baseia-se em desenvolvimentos cientificos
fundamentais e aplicados nas areas da termodinamica, cinética quimica, radiagao, dinamica
de fluidos e cédlculo numérico. Nesta seccao sao referidos de forma sumadria alguns de-
senvolvimentos historicos assim como desenvolvimentos relacionados com os modelos e
métodos utilizados nesta tese. Sao ainda referidos estudos aplicados a camaras de com-
bustao relacionados com o presente estudo.

Actualmente sdo muito variados os métodos usados na simulacido da combustao
turbulenta. Entre o surgimento de certos modelos ou métodos e a sua aplicacao habitual
em estudos numéricos pode decorrer um tempo consideravel. Os autores de simulagoes
numéricas adoptam frequentemente modelos de turbuléncia, reaccao quimica, interacgao
entre combustao e turbuléncia, radiacao, assim como métodos numéricos, que podem
ter sido desenvolvidos com bastante tempo de intervalo, por exemplo separados por trés
décadas. Tal pode dever-se, entre outras causas a: disponibilidade de meios de calculo rela-
cionada com o grau de exigéncia em termos de velocidade ou meméria dos varios modelos
ou métodos; facilidade de desenvolvimento dos cédigos numéricos; nivel de conhecimento
de fendmenos e modelacoes envolvidos; grau de exigéncia em relacao a qualidade dos
resultados. As revisoes bibliogréaficas orientadas para as aplicacoes e apresentadas com
critérios cronoldgicos dispersar-se-ao por diversas areas cientificas. Qualquer apresentagao
orientada para as aplicagoes e com coeréncia interna tera omissoes, ou serd exaustiva,
incluindo muitos aspectos pouco relevantes para a apreciagao dos desenvolvimentos ou
pouco interessantes para as aplicagoes.

A orientagao escolhida é mista, incluindo desenvolvimentos histdricos relevantes,
desenvolvimentos de modelos e métodos em varias dreas com aplicagao frequente, e algu-
mas aplicagoes, quer as que se referem directamente ao objecto em estudo neste trabalho,
quer as que incorporam alguns avangos em relagao aos estudos seus contemporaneos. No
entanto, esta apresentacao bibliografica nao tera desenvolvimento suficiente para constituir
uma sintese da historia dos desenvolvimentos metodoldogicos fundamentais e aplicados des-

tinados & simulacao de camaras de combustao. E antes sumaéria e constituida por algumas
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referéncias importantes nos desenvolvimentos que possibilitam as simulacoes actuais.

A analise da dinamica de fluidos evoluiu tardiamente em relacdo aos estudos
da dinamica de sélidos. A afirmacao de | Newton, 1687] sobre a proporcionalidade entre
diferencas de velocidade e forga viscosa serviu de base a lei da viscosidade de Newton.

O principio de conservagao do momento linear aplicado a fluidos, admitindo a
hipdtese de que as tensoes sao fungoes lineares da taxa de deformacgao, conduziu as equagoes
de Navier-Stokes ([ Navier, 1827], [ Poisson, 1831], [ Saint Venant, 1843] e [ Stokes, 1845]).

Numa andlise dos escoamentos turbulentos, [ Reynolds, 1895] deduziu equagoes
de Navier-Stokes médias.

O transporte convectivo turbulento médio do momento linear é descrito por
[ Boussinesq, 1877] como um transporte difusivo na escala das velocidades médias, in-
troduzindo o conceito de viscosidade turbulenta, no que pode ser considerado o primeiro
modelo de turbuléncia sem resolucao de equacoes de transporte adicionais dedicadas ao
transporte turbulento.

A analise de escoamentos turbulentos baseia-se na resolugdo das equagoes de
conservagao da massa e momento linear (expressas em termos de velocidades médias).
Na teoria do comprimento de mistura, [ Prandtl, 1925] exprime a viscosidade turbu-
lenta em termos do gradiente da velocidade média e dum pardmetro geométrico empirico.
[ Prandtl, 1945] acrescenta uma equagao de transporte da energia cinética turbulenta k e
exprime a viscosidade turbulenta em termos de k£ e de um parametro geométrico empirico,
0 que constitui o primeiro modelo de turbuléncia de uma equacao.

[ Kolmogorov, 1942] apresenta o primeiro modelo de turbuléncia de duas equagoes
independente de pardmetros geométricos empiricos. Além das equagoes de conservagao da
massa e momento linear, o modelo inclui duas equacoes adicionais, nomeadamente de
transporte de k e de uma frequéncia w, relacionada com a taxa de dissipagao de k.

[ Harlow e Nakayama, 1967], [ Hanjalic, 1970] e [ Jones e Launder, 1972] apre-
sentaram um sistema de duas equagoes para a energia cinética turbulenta e para a sua taxa
de dissipacao, a partir das quais pode determinar-se uma viscosidade efectiva em escoa-
mentos turbulentos. Este método para simulacao de escoamentos turbulentos denomina-se
modelo k — ¢ de turbuléncia. Na mesma época, | Spalding, 1971a] propde um modelo de
turbuléncia de duas equagoes de transporte de k e de W (grandeza relacionada com a

variancia da vorticidade), a partir das quais obtém a viscosidade turbulenta.
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[ Hanjalic e Launder, 1972] calculam as tensdes de Reynolds por intermédio da
resolucao das suas equacoes de transporte. As correlacoes triplas que surgem com este
modelo de turbuléncia sao calculadas por expressoes empiricas.

Uma das complexidades inerentes ao estudo da combustao consiste no acopla-
mento entre os fendmenos do escoamento e das reacgoes quimicas. Numa das primeiras
abordagens analiticas ao estudo da combustao, | Mallard e LeChatelier, 1883] determi-
naram uma expressao para a velocidade duma chama laminar pré-misturada em termos
da taxa de reaccao e da difusividade térmica.

As reacgOes quimicas em escoamentos efectuam-se a taxas dependentes do trans-
porte de espécies quimicas e da cinética das reacgoes. Nas expressoes da taxa de reacgao
quimica, [ Arrhenius, 1889] incluiu um termo dependente da energia de activagdo. Nu-
merosas tabelas de taxas de reacgao determinadas experimental e teoricamente tém sido
desenvolvidas com formas matemaéticas baseadas na expressdo de Arrhenius. Por exem-
plo o calculo da oxidacao do metano pode fazer-se com recurso ao mecanismo cinético de
[ Miller et al., 1984].

[ Burke e Schumann, 1928] analisaram uma chama laminar nao pré-misturada
fazendo uso de equagoes diferenciais de transporte de massa, velocidade e energia, obtendo
solugbes para as fracgoes massicas na forma de séries de fungoes.

A simulacao de escoamentos reactivos evoluiu desde os desenvolvimentos analiticos
simplificados da cinética quimica e dos escoamentos, como por exemplo nos trabalhos de
[ Zeldovich, 1940], até aos primeiros desenvolvimentos com utilizagao de calculo numérico
computacional a partir das décadas de 60 e 70, em que a aplicacao de modelos quimicos,
radiativos e de escoamento mais completos passou a ser possivel.

Nos escoamentos turbulentos de fluidos nao homogéneos, o célculo das taxas
médias de mistura requer o conhecimento estatistico das concentracoes nas zonas de mis-
tura. A evidéncia de baixas taxas de reaccao em zonas em que as concentracoes médias
nao o fariam prever, sugeriram a | Hawthorne et al., 1949] a descricao das variagoes da
composicao instantanea por intermédio de uma gaussiana como funcao densidade de prob-
abilidade das concentracoes. A utilizacao nas equagoes de transporte e mistura de espécies
quimicas sem a introducao de termos correspondentes as flutuagoes das concentragoes con-
duziram, até ao inicio da década de 70, a previsoes irrealistas da composicao quimica.

As abordagens numéricas da combustao turbulenta requerem o desenvolvimento
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de modelos de reacgdo quimica em regime turbulento. O cédlculo numérico da taxa média
de reacc¢do quimica em escoamento turbulento foi efectuado por [ Pun e Spalding, 1967].
Consideraram uma reaccao quimica instantanea de passo tUnico na combustao sem pré-
mistura. A taxa de reaccao é condicionada pela taxa de mistura que depende de coefi-
cientes de difusao turbulentos.

[ Spalding, 1971a] introduziu uma funcao densidade de probabilidade composta
por duas funcées § de Dirac, o que permitiu o célculo da intermiténcia. Para o calculo da
composicao quimica sao resolvidas equagcoes de transporte da média duma concentracao e
da sua variancia. A comparacao dos valores experimentais e calculados da concentracao
e sua flutuagado, assim como da intermiténcia, indicam que as escolhas apropriadas das
fungoes densidade de probabilidade sao determinantes na descricao da mistura de espécies
quimicas em escoamentos turbulentos.

De acordo com dados experimentais, [ Lockwood e Naguib, 1975] propuseram
para a funcao densidade de probabilidade da fraccao de mistura Z uma gaussiana truncada
em Z =0e Z =1, valores em que a densidade de probabilidade toma a forma de fungoes
0 de Dirac. A reacgdo quimica foi considerada de passo uinico sem trocas radiativas. Os
valores de Z e da sua variancia sao calculados por equacoes de transporte idénticas as de
[ Spalding, 1971a]. Considera-se que a entalpia é estritamente conservada e se relaciona
linearmente com Z.

O modelo EDM (?Eddy Dissipation Model”) para determinagao da taxa de
reacgao média na combustao turbulenta foi introduzido por [ Magnussen e Hjertager, 1976].

[ Williams, 1975] apresenta o conceito de que a chama turbulenta pode, em certas
condigoes, considerar-se constituida por um conjunto de flamelets laminares deformadas.
A partir das equacoes de transporte da energia e das fracgoes massicas, em chamas lami-
nares deformadas, | Peters, 1984] deduziu equacoes diferenciais para varidveis escalares
em termos da fraccao de mistura e da taxa de dissipagao escalar. Os valores médios das
fracgoes massicas podem ser calculados a partir dos seus valores instantaneos nas flamelets
e das funcoes densidade de probabilidade da fraccdo de mistura e da taxa de dissipagao
escalar.

Substituindo os esquemas de reaccao de passo tunico, [ Seshadri e Peters, 1988]
usaram mecanismos quimicos reduzidos em que a determinacao das concentracoes pres-

supoe o equilibrio quimico ou o equilibrio parcial.
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Na anélise dos escoamentos, reactivos ou nao reactivos, os métodos numéricos
para solucao de equacgoes diferenciais tornaram-se indispensdveis. Existem referéncias
do inicio da utilizagao de métodos de diferencas finitas na China por volta do ano 790.
[ Euler, 1755] estabeleceu as bases modernas do cdlculo das diferencas finitas. A solugao de
problemas de dinamica de fluidos era obtida, na primeira metade do século XX, por meio
de métodos analiticos aproximados, nomeadamente métodos de perturbacao, métodos in-
tegrais e de andlise dimensional. Embora os métodos de diferencas finitas fossem conheci-
dos, a sua aplicacao era feita por calculo manual, resolvendo as equacoes diferenciais de
transporte discretizadas por meio de diferencas centrais. O método upwind, fisicamente
justificado e numericamente estavel, de discretizacao dos fluxos convectivos é devido a
[ Courant et al., 1952].

A simulacao numérica de escoamentos bidimensionais foi realizada na década de
60 por [ Fromm e Harlow, 1963] resolvendo as equagoes da vorticidade e fungao corrente
discretizadas por diferencas finitas. Simulacoes numéricas de escoamentos tridimensionais
foram efectuadas por [ Zuber, 1972]. [ Patankar e Spalding, 1972] apresentam o método
SIMPLE para o célculo de pressao e velocidade em escoamentos tridimensionais.

Os estudos de camaras de combustao podem actualmente ser efectuados recor-
rendo ao calculo numérico para resolver equagoes de transporte tridimensionais das vari-
aveis médias. Nos estudos aplicados a camaras de combustao sao utilizados métodos
que possibilitam o calculo do campo de pressao, modelos de turbuléncia, mecanismos
de reaccao quimica globais, reduzidos ou detalhados, modelos de interaccao das reacgoes
quimicas com a turbuléncia, modelos de transporte radiativo, incluindo interaccao da ra-
diacao com a turbuléncia.

Até a década de 70, os modelos utilizados eram muito simplificados em relagao aos
actuais, normalmente abordando os fenémenos no interior de uma camara de combustao
de forma global. No método das zonas de [ Hottel e Cohen, 1958], o dominio é dividido em
subdominios com propriedades uniformes, em cada uma das quais é efectuado um balango
energético. O sistema de equacoes algébricas resultantes pode ser resolvido por métodos
iterativos. O balango térmico é geralmente preciso, havendo no entanto grandes erros no
calculo das temperaturas das zonas.

[ Patankar e Spalding, 1973] introduziram o algoritmo SIMPLE no célculo do

escoamento em fornalhas tridimensionais. A viscosidade turbulenta é calculada por uma
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expressao algébrica empirica e a reaccao quimica é modelada por uma reaccao global
infinitamente rapida.

[ Abou-Ellail et al., 1977] efectuaram a simulagdo de uma camara de combustao
cilindrica com escoamento gasoso turbulento, usando o modelo de turbuléncia k —e. A
reacgdo quimica é suposta global e instantdnea. As grandezas escalares dependem line-
armente da fraccao de mistura, sendo os seus valores médios calculados com utilizagao
de uma func¢ao densidade de probabilidade presumida cujos parametros sao determinados
pelos valores de Z e 772 calculados por equacoes de transporte. As previsoes dos campos
de temperatura, velocidade e fraccdo massica de C'Oo apresentam formas semelhantes as
obtidas experimentalmente.

[ Hutchinson et al., 1977] simularam fornalhas bidimensionais com swirl, intro-
duziram um modelo para as correlagoes das flutuagoes da densidade e usaram como fungao
densidade de probabilidade uma gaussiana truncada. Um modelo de fluxos foi usado para o
transporte radiativo, tendo a formagao de VO térmico sido calculada usando o mecanismo
de Zeldovich.

[ Gosman et al., 1980] simularam uma fornalha industrial de producao de vidro.
[ Carvalho et al., 1988] efectuaram a simulacao tridimensional de uma fornalha de fusao
de vidro com interaccao entre os escoamentos gasoso e liquido. O calculo da formagao de
NO foi efectuado introduzindo as reacgoes quimicas inversas no mecanismo de Zeldovich.

A combustao de sélidos pulverizados como o carvao introduz fenémenos rela-
cionados com o escoamento com duas fases e a gasificacao de sélidos. Entre outros estudos,
a modelacao da combustao de carvao é feita por exemplo em [ Smoot e Smith, 1985].

A utilizagao de malhas curvilineas nao ortogonais permite tratar geometrias com-
plexas de um modo mais rigoroso. Usando este tipo de malhas, [ Wittig et al., 1988]
efectuaram a simulagao do escoamento na camara de combustao duma turbina a gas.

O modelo k — e de turbuléncia é habitualmente considerado pouco preciso no
calculo de escoamentos com swirl. O modelo de turbuléncia das tensdes de Reynolds foi
utilizado por [ Lin e Leschziner, 1989] no célculo da combustao turbulenta com swirl, com
previsoes de boa qualidade em simulac6es bidimensionais e mais fracas nas tridimensionais.

Em unidades de combustao em que as escalas geométricas a descrever sejam muito
diferentes, a decomposicao do dominio de cédlculo em zonas com malhas com refinamentos

diferentes, como efectuado por [ Coelho e Carvalho, 1993], pode tornar vidvel a simulagao
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da combustao em sistemas de grandes dimensoes com um grau de precisao elevado.

A combustao em camaras de turbinas a gés tem sido investigada activamente nas
ultimas décadas utilizando diversos modelos. Na simulacao da combustao numa turbina a
gés, [ Menon et al., 2000] utilizou mecanismos detalhados de reac¢ao quimica e o modelo
de turbuléncia LES (”Large Eddy Simulations”, por exemplo [ Leonard, 1974)).

A camara de combustdo, com escoamento turbulento de gas natural e ar com
rotagao, estudada no presente trabalho, foi objecto de um estudo experimental detalhado
efectuado por [ Kaufman et al., 1994]. O conjunto de dados de velocidade, temperatura
e concentracoes sao em numero elevado e tém sido considerados de boa qualidade, sendo
utilizados como dados de referéncia para validacao de simulagoes numéricas. Estes dados
experimentais serao usados para comparacao com as simulagoes efectuadas neste trabalho.

Esta mesma camara foi estudada numericamente em vérios trabalhos em que
se incluem os de [ Jessee e Fiveland, 1995], [ Fiveland et al., 1996], [ Pember et al., 1996],
[ Jessee et al., 1997], [ Kaufman et al., 1997], [ Coelho, 1999], [ Silva e Coelho, 2002].

[ Jessee e Fiveland, 1995] usaram um mecanismo quimico composto por duas
equacoes, sendo as taxas de reaccao dependentes da taxa de mistura, de acordo com o
modelo EDM ou calculadas por uma expressao do tipo da equacao (2.8), conforme as es-
calas de tempo de mistura turbulenta e de reaccao quimica. O modelo de radiacao usado
foi o das ordenadas discretas. As equactes de transporte foram resolvidas em malhas nao
ortogonais, bidimensionais e tridimensionais, usando o modelo de turbuléncia k — €.

[ Pember et al., 1996] resolvem as equagoes de transporte nao estacionérias das
componentes da velocidade, entalpia e fraccoes massicas com um mecanismo reduzido de
reaccao quimica. Utilizam o modelo de turbuléncia k—e, o modelo EDM para a interacgao
entre combustao e turbuléncia e o modelo de radiagao das ordenadas discretas. O calculo
da pressao é efectuado por resolucao da equacgao de conservacao da massa, que é igualmente
utilizada para a correccao da velocidade.

[ Jessee et al., 1997] aplicaram basicamente os mesmos modelos usados em
[ Jessee e Fiveland, 1995], com utilizagdo de mecanismos de reacgao quimica detalhados e
reduzidos.

[ Coelho, 1999] usa como modelos de reacgao quer o equilibrio quimico quer EDM,
o modelo de turbuléncia k — ¢ e o método das ordenadas discretas. As equagdes de

transporte sao resolvidas numa malha cartesiana bidimensional.



1.5 Conteiddo da tese 19

1.5 Conteudo da tese

A presente tese inclui essencialmente a apresentacao das equagoes que descrevem
os escoamentos de fluidos, desenvolvimentos destinados a descri¢do de escoamentos tur-
bulentos com reaccao quimica e trocas radiativas, a apresentacao de métodos numéricos
que permitem a simulacao detalhada de escoamentos turbulentos, e a apresentacao de re-
sultados de simulacoes de escoamentos laminares e turbulentos, reactivos e nao reactivos,
comparando os resultados com dados publicados.

As equacoes de transporte instantaneas, que se baseiam em leis fisicas funda-
mentais e que servem de ponto de partida para a obtencao de um modelo matematico
resolivel, sao apresentadas no capitulo 2. Na seccao 2.6 sao apresentadas as correspon-
dentes equactes de transporte das varidveis médias, destinadas a aplicacao em regime
turbulento, sem inclusao de qualquer modelo de turbuléncia, radiacao ou reac¢ao quimica.
Sao também apresentadas relagoes que possibilitam o calculo das propriedades do fluido.

A simulagao da combustao turbulenta gasosa, efectuada por intermédio da solucao
das equagoes algébricas de transporte de varidveis médias, requer o uso de modelos de tur-
buléncia, de reacgao quimica, de radiacao e de interacgao entre a turbuléncia e as reacgoes
quimicas. No capitulo 3 sao apresentados os modelos utilizados para o fecho do sistema
de equacoes de transporte. O modelo das flamelets, usado na representagao da interaccao
entre a turbuléncia e as reac¢des quimicas, é introduzido neste mesmo capitulo. A com-
posicao quimica média calculada com utilizacao do modelo das flamelets faz uso de fungoes
densidade de probabilidade, incluidas neste capitulo. Os modelos de reaccao quimica e de
radiacao sao também descritos no capitulo 3.

O conjunto de equagoes diferenciais que descrevem o comportamento fisico e
quimico em termos de variaveis médias nao pode ser resolvido por métodos analiticos. No
capitulo 4 é apresentada uma forma de transformar as equagoes diferenciais em equacgoes
algébricas aproximadas num espago dividido em volumes de controlo. Em cada volume de
controlo as equagoes diferenciais sdo integradas, conduzindo a equacoes algébricas apro-
ximadas. O método usado para a solucao do conjunto de equacoes algébricas é igualmente
apresentado neste capitulo. O conjunto de equagoes algébricas e o método para a sua
solucao constituem o modelo matematico da combustao turbulenta na camara em estudo.

A resolucao das equacoes do modelo matemético determina os valores de um conjunto de
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varidveis cujos valores ndo eram a partida (pelo menos em parte) conhecidos. Os campos
das concentragoes das espécies quimicas, da temperatura, pressao, componentes da veloci-
dade, que a partida apenas sdo conhecidas em certas fronteiras, podem ser determinadas
num conjunto de pontos escolhidos do espaco onde ocorre o escoamento do fluido com
combustao.

No capitulo 5, o modelo matematico é testado efectuando simulagoes de escoa-
mentos laminares e turbulentos sem reaccao quimica, com caracteristicas diversas, e efec-
tuando comparacoes com solugoes numeéricas padrao e com resultados experimentais.

No capitulo 6 apresentam-se alguns detalhes relacionados com a simulagao numérica
duma camara de combustao particular e sao apresentados os resultados da simulagao.
Estes resultados sao comparados com outros experimentais e numéricos publicados.

No capitulo 7, retiram-se conclusoes sobre os resultados obtidos e sao apresen-

tadas sugestoes para trabalho futuro.
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Capitulo 2

Equacoes de transporte

Os parametros de interesse nas aplicagoes envolvendo combustao turbulenta gasosa,
como sejam dimensoes da chama, temperaturas, fluxos térmicos e emissao de poluentes,
podem frequentemente ser determinados experimentalmente durante o processo de com-
bustao. No entanto, se for necessaria a previsao destes parametros, serd necessario co-
nhecer um grande nimero de varidveis, como sejam a velocidade, pressao, temperatura
e composicao quimica, num dominio espacial que pode incluir toda a chama e sua vizi-
nhanca.

Para possibilitar o cdlculo destas grandezas recorre-se geralmente ao balanco da
acumulagao, transporte e criacao dessas grandezas (ou outras relacionadas) no escoamento,
de que resultam equacoOes diferenciais. Algumas propriedades do fluido, como a massa
voltimica, a condutividade térmica e o calor especifico, podem ser calculadas por equacoes
algébricas a partir da temperatura, pressao e fracgbes massicas das espécies quimicas,
obtidas estas por solucao das equagoes de transporte.

Para uma varidvel escalar genérica ¢, o balanco da variacao local, transportes
convectivo e difusivo e geracao conduz a equagao

Opd n opu;d _ 0.
ot dyi y;

+ 50 (2.1)

em que se usou a convengao da soma dos indices repetidos. u; é a componente cartesiana
—

da velocidade do fluido na direccao y;, p ¢ a massa volimica da mistura, js o vector do

fluxo difusivo de ¢ e sy é a taxa de geracao/destruicao de pp. O termo fonte apresenta,

formas diversas conforme a varidvel concreta em causa e os modelos fisicos ou quimicos
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adoptados.

2.1 Equacao de transporte da fraccao massica

A fraccdo maéssica Yy de uma espécie quimica k é a razdo entre a massa dessa
espécie quimica e a massa da mistura no elemento de volume considerado. No balanco
da fraccdo maéssica de uma espécie quimica num determinado elemento de volume estao
envolvidos termos de acumulacao, transporte por difusao, transporte por convecgao e um
termo de geracgao ou aniquilacao por reaccao quimica. Resulta uma equacao diferencial
da forma (v. p. ex. [ Kuo, 1986]):

0pYr  Opu;Y; 0pVi: Y .
P + PU; X | + PViilk _ pz :
815 8yl 8yz

(2.2)

em que pi é a taxa de geracao de pi(= pYj) por reacgdo quimica e Vj; é a componente
segundo y; da velocidade de difusao da espécie k em relagao a mistura. Esta velocidade
¢é definida como a diferenca entre a velocidade média da espécie k e a velocidade média
do fluido. As velocidades médias referidas sao médias das velocidades das particulas
ponderadas pelas massas das particulas.

Numa reaccao quimica, o desaparecimento de certas espécies quimicas corres-

ponde exactamente ao aparecimento de outras espécies com igual massa total, pelo que
Z pz =0. (2.3)
k

As velocidades de difusao 1—/>k dependem de forgas maéssicas (do campo gravitico,
por exemplo) e dos gradientes de pressao, temperatura e concentragoes. No estudo do
transporte de espécies quimicas aplicado ao caso presente, podem desprezar-se alguns dos
fenémenos que produzem difusoes diferenciais entre diferentes espécies, como sejam os
efeitos das forcas massicas, da difusao térmica e dos gradientes de pressao.

As velocidades de difusao ‘_/)k; nao sao facilmente determinaveis. O fluxo difusivo
de massa de uma espécie k pode geralmente ser considerado como proporcional ao gradiente

da fracgao méssica (lei de Fick):

Yy,
yi ’
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em que Dj. é o coeficiente de difusao da espécie k na mistura fluida.

Daqui resulta a equacao de transporte da fracgao massica

6ka 8puiYk 0 8Yk . g
— ~ (oD, =5 = . 2.
ok Ol (0 5) — i (2.5

A massa volumica p pode ser calculada pela equagao dos gases perfeitos de uma

mistura gasosa,
P 1

- ﬁ,izk: i (2.6)

p

em que R é a constante dos gases perfeitos, p a pressao, T a temperatura absoluta e M

a massa molar da espécie k.

2.1.1 Cinética quimica

Nos escoamentos reactivos, o termo pj depende das taxas a que decorrem as
reaccoes quimicas em cada posicao da mistura gasosa. Consideremos um conjunto de K

espécies quimicas reagindo entre si em N reacgoes quimicas do tipo

K K
> vknEx 2> VinEk , (2.7)
k=1 k=1

em que, na n — ésima reacgao, as espécies Fj reagem nas proporcoes indicadas pelos
coeficientes estequiométricos vy,, dando origem as espécies Ej nas proporc¢oes indicadas
pelos coeficientes v, ocorrendo também as reacgoes inversas.

A taxa de produgao da espécie k, devida a n — ésima reaccao quimica, pode ser

determinada a partir das concentragoes molares das K espécies quimicas através de

K K
Cr = Ven — Vin) kg, [ [ (C)"™ + (Wkn — Vien) i, J [ (C1)7 (2.8)
=1 =1
kq, e k;, sao constantes das taxas de reaccao directa e inversa na n-ésima reacgao. A
concentragao molar C} pode ser convertida na fraccao méssica por intermédio de
C
Y, = ML, (2.9)
p

As constantes kg, e k;, exprimem-se em geral numa forma generalizada da expressao de

[ Arrhenius, 1889]:

Ean
kn = Bp. T exp <_R7’1> , (2.10)

em que By, o, e E,, sao constantes caracteristicas de cada reacgao.
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2.2 Equacao de conservacao da massa

ﬁ
O resultado da soma para todas as espécies quimicas dos termos V. Y;, da terceira
parcela da equacao (2.2) é igual a zero. A forma da equagao (2.2), em conjunto com a

equagao (2.3), garante entdo que a soma para todas as espécies quimicas conduz & equacao:

. 2.11
ot y; 0 ( )

Esta equacao pode também ser obtida directamente a partir do principio de

conservacao da massa.

2.3 Equacao de conservagao da fraccao de mistura

Num escoamento em que nao ocorram reaccgoes nucleares, a massa de qualquer
elemento quimico é estritamente conservada, o que implica que, na equagao de trans-
porte da fraccao massica do elemento, o termo fonte é nulo. Qualquer combinagao linear
destas equagoes de transporte resulta também numa equagao sem termo fonte. A varidvel
dependente duma equacao deste tipo designa-se escalar conservado.

No caso particular de um escoamento com uma alimentagdo de combustivel e
outra de oxidante, sendo ¢ uma grandeza estritamente conservada, podemos proceder
a uma transformacao linear de ¢ normalizada pela diferenca dos seus valores entre as

admissoes da mistura combustivel e da mistura oxidante:

_ 9~ o
1 — o’

em que os indices 0 e 1 se referem respectivamente as admissoes de oxidante e combustivel.

A (2.12)

A nova varidvel Z assim definida designa-se por fracgdo de mistura.
A sua utilidade resulta de, em muitos casos, ser possivel de forma simples de-
terminar os valores de outras varidveis a partir do valor da fraccdo de mistura. A sua

equacao de transporte é

9z | OpuZ O (waZ):o. (2.13)

ot oy Oy dy;

Para que uma varidvel estritamente conservada ¢ possa obter-se da solucao da

equagao (2.13) por intermédio da equagao (2.12), é necessdrio que as condigoes impostas a
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¢ nas fronteiras se possam transformar, por intermédio da equacao (2.12), nas condicoes
de fronteira de Z utilizadas para a resolugao da equagao (2.13). Por exemplo, em paredes
sélidas, a condigao de impermeabilidade para as fraccoes massicas produzird, se transfor-
mada em Z, a mesma condicao que a adiabaticidade para a entalpia, caso h seja uma

Y, oh __
on

variavel estritamente conservada. Ou seja, neste caso, tanto 0 como 5 = 0 impli-

YA , . . . N
cam Fo =0, em que n ¢ a variavel de espago perpendicular a parede.

2.4 Equacao de conservacao do momento linear
A conservacao do momento linear conduz a uma equacao
Opu; ~ Opuju; I Op n 07

ot ' ay; ' Oy Oy;

F; é a componente da forga volimica na direccao y;, p é a pressao e 7;; ¢ o tensor das

(2.14)

tensdes. A soma O07j;/0y; representa a componente i da forga viscosa por unidade de
volume. Admitindo um fluido newtoniano, isto é, relacoes lineares entre as tensoes e as
taxas de deformacao, este tensor depende das componentes da velocidade de acordo com
a expressao (| Schlichting, 1979])

_ (Ou; | Ou; 2. Ouy
Tji = |t <3yj + Oy 3513 Gyk> , (2.15)

em que u ¢ a viscosidade dinamica.

A equagao de conservacdo do momento linear na direcgo y; toma assim a forma
de uma equagao de transporte da componente da velocidade u;. Caso p e p nao variem
significativamente, esta equagao pode tomar formas aproximadas mais simples, como

Opu; +(9puj'ui _r dp 0 ( aui> .

=F - = 4+ =
ot By, ay: oy \M'oy;

(2.16)

2.5 Equacao de conservacgao da energia

A conservagao da energia pode tomar a forma genérica da equagao (2.1). Em
vez de usarmos como varidavel dependente a energia, é por vezes mais conveniente usar a
entalpia especifica,

h=e+

p
= 2.17
p (2.17)
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que por sua vez se exprime em termos das entalpias especificas das espécies na forma
h=> hiYs. (2.18)
k

A entalpia da espécie k, hy, estd relacionada com a entalpia de formacao Ah(} i & tempe-

ratura 79 e com o acréscimo de energia sensivel entre esta temperatura e 7'

T
he = ARG, + / cprdT (2.19)
70
em que c,) € o calor especifico a pressao constante da espécie k. Usando a entalpia
especifica como varidvel dependente, resulta uma equagao de transporte da forma
dph  Opuih  Ojn;
ot dy; y;

+ s . (2.20)

A entalpia especifica serd designada apenas por entalpia. O fluxo difusivo de
entalpia pode ser modelado, de acordo com a lei de Fourier, proporcionalmente ao gradiente
de h. Considerando também os fluxos de entalpia devidos a difusao de espécies, surge um
termo dependente dos gradientes da composicao quimica. Este termo é desprezavel quando
se puder considerar Ley = Sci/Pr = 1. Pr é o numero de Prandtl e S¢; o nimero de
Schmidt da espécie k:

v v

Pr=—  Sc¢ =
r o ) Ck Dk7

em que v é a viscosidade cinemética e « a difusividade térmica.

(2.21)

Para o escoamento de uma mistura de espécies quimicas a baixa velocidade,
podemos desprezar os fluxos de energia cinética, as derivadas da pressao e a dissipagao
viscosa. Nestas condicoes, a equacao de transporte da entalpia pode tomar a forma

([ Libby e Williams, 1994])

Oph i dpuih 0
ot dyi Oy

+ Srad - (2.22)

1% oh 1 1 6Yk
— — ——|h
Pr 0y, + Mzk: (Sck Pr) oy

Como termo fonte retemos apenas o termo da poténcia radiativa voliumica, Syqq.
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2.6 As equacoes de escoamentos reactivos em regime tur-

bulento

As equacgoes de transporte de meios continuos apresentadas neste capitulo cons-
tituem uma descricao completa dum escoamento reactivo, desde que se especifiquem as
condigoes iniciais e de fronteira, assim como os valores de parametros que nao foram
incluidos no conjunto de varidaveis dependentes do sistema de equagoes. Alguns destes
parametros sao as taxas de criacdo de massa de espécies quimicas, a massa volimica,
coeficientes de difusao, propriedades como entalpias de formagao e valores de termos fonte.

Esta descricao completa nao é no entanto passivel de resolugao analitica, na quase
totalidade de escoamentos reactivos com interesse pratico. Este facto motiva o desenvolvi-
mento de métodos de transformacao do sistema de equacoes diferenciais de transporte em
equagoes algébricas resoliveis por métodos numéricos.

A simulacdo de escoamentos reactivos turbulentos pela resolucdo das equacgoes
algébricas deduzidas das equagoes de transporte instantaneas nao é possivel na pratica
por limitagoes computacionais, excepto em casos muito simples. Os meios computacionais
actuais e do futuro previsivel ndo resolvem em tempo 1til os sistemas de equagoes que
apresentam escalas de tempo e espaco tao dispares como os fenémenos reactivos e de
escoamento que descrevem.

As equagoes de transporte instantaneas das secgoes anteriores podem no entanto
ser transformadas em equacoes de transporte das varidveis médias, cuja solugao é viavel.
Uma das formas de obter equagbes das varidveis médias consiste na decomposi¢ao das
varidaveis dependentes em duas parcelas: um termo médio da varidvel e um desvio em
relacdo a média.

As decomposigoes habitualmente utilizadas para a varidvel genérica ¢ sao a de-
composicao de Reynolds,

b=0—+¢ (2.23)

e a decomposicao de Favre ([ Favre, 1965]),

b=3+9", (2.24)
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em que os valores médios se definem por

At

et

6= dm (229
¢ to+At

- L2075 popdt
= lim ~>—— 2.26
¢ Atznoo ﬁAt ( )

Destas defini¢oes decorre que

=0 c pp =pp" =0. (2.27)

Quando as variaveis dependentes sao determinadas experimentalmente, os seus
valores médios dependem geralmente dos métodos experimentais utilizados
([ Jones e Whitelaw, 1982]). Para muitas das varidveis, os valores experimentais sao mais
préximos da média de Favre do que da de Reynolds, nao sendo no entanto uma regra geral.
O valor médio da pressao corresponde, para grande parte dos métodos experimentais, a
valores préximos da média de Reynolds. Os valores da temperatura estdo mais proximos
da média de Reynolds ou de Favre, conforme se utilizem métodos 6pticos ou termopares,
dependendo neste caso ainda das dimensoes dos termopares. As fracgoes méssicas experi-
mentais correspondem em geral a valores intermédios entre os dois tipos de média.

Nos escoamentos turbulentos com combustao, em que existem grandes variagoes
de composicao quimica e temperatura, as flutuagoes da massa volimica em relagao a média
podem ser de grandeza comparavel a dos préprios valores da massa volimica. As grandezas
cujas médias dependem fortemente da massa volimica devem, em correspondéncia com a
realidade experimental, constar nas equagoes de transporte como médias de Favre.

Além disso, as equactes médias deduzidas a partir das equagoes instantaneas
apresentam um menor numero de termos quando se usa a média de Favre do que usando
a média convencional. As equagOes médias sao geralmente de mais facil interpretacao e
modelagao quando se usa a média de Favre ([ Warnatz et al., 1996]).

Por estes motivos, grande niimero de estudos e calculos numéricos usam a média
de Favre para andlise e solucao das equagoes médias dos modelos de turbuléncia, sendo
igualmente adoptada no presente trabalho.

Efectuando uma decomposicao de Favre, a aplicacao da média a equacao de
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transporte da varidvel genérica ¢, equagao (2.1), resulta numa equacao do tipo

0po | puip _ D [ N

A aplicagdo da operacao de média aos termos decompostos da equagao (2.5)

resulta na seguinte equacao de transporte da fraccao massica média da espécie k:

oY, OpuY, O oY,
PYp | OpuiYy _ <pDk %

_ oY) )+ 7. 2.29
ot yi 0y; 0y; Pt k) MG (2.29)

O termo pul Y,; deverd ser determinado por uma equagao do seu transporte ou
por aproximacoes algébricas, dependendo do modelo de turbuléncia usado.

Mantendo uma decomposigao de Reynolds para a massa volimica, a equacao de
conservacao da massa em regime turbulento, usando a decomposicao de Favre para as
velocidades é:

o Opi

ot 8yi

A equacao da fraccao de mistura, com aproximacoes do tipo das efectuadas para

=0. (2.30)

as fracgOes massicas, resulta na equagao de transporte da frac¢ao de mistura média:

opZ  opuiZ 9 07 ——
5 + 3 oy <pDZE)yi puiZ> . (2.31)

Tomando como base a equacao (2.14), efectuando a decomposi¢ao de Favre das
velocidades e aplicando a média temporal aos termos da equacao, obtém-se a seguinte

equacao de transporte da velocidade média u;:

opu; ~ Opuju; —  Op 0 ——
=F — — (7 —puu, ) . 2.32
ot oy, oy oy (75— ) (2.32)

Na modelagao das difusdes de massa e energia que utilizaremos, os niimeros de
Prandtl e Schmidt sao iguais. A aplicacao da média aos termos da equagao (2.22) conduz

nestas condicoes a equagao de transporte da entalpia média

oph Opuzh O [ w Oh —s—
—_— = -— — pu, b’ Srad - 2.33
ot + Y; y; \ Proy; P + Srad ( )
As correlagoes entre os desvios as médias devem ser calculadas por equacoes
de transporte proprias com posterior modelagao algébrica ou por intermédio duma mod-

elagao algébrica directa. Consegue-se assim fechar o sistema de equacoes do escoamento
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turbulento, o que significa obter um sistema de equagoes em que haja igual nimero de
variaveis dependentes desconhecidas e de equagoes. O fecho deste sistema de equagoes

serd abordado no capitulo 3.
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Capitulo 3

Modelos fisicos de turbuléncia,

combustao e radiacao

O fecho do sistema de equagoes de transporte instantdneas apresentadas no
capitulo anterior envolve apenas a determinacao adicional de parametros cujas expressoes
algébricas sao geralmente conhecidas. Ao contrério, as equagoes 2.28-2.33 de transporte
das varidaveis médias incluem correlagbes como pu; @”, para as quais nao existem normal-
mente expressoes que permitam determiné-las a partir de quantidades conhecidas. Estes
termos podem ser determinados por expressoes algébricas empiricas e/ou pela solucgao de
equacoes de transporte em que constem como varidveis dependentes. Neste caso, o fe-
cho destas equacgoes estard dependente de novas correlagoes de valor desconhecido. Este
processo tornar-se-ia recorrente. E necessdria em certa altura do processo a escolha de
valores, expressoes algébricas ou equacoes de transporte modeladas, para a determinacgao
das correlagoes resultantes da obtencao de valores médios de grandezas decompostas. A
forma escolhida para obter o fecho do sistema de equacoes define o que se designa por
modelo de turbuléncia.

Nas equacgoes de transporte das fracgoes massicas e da energia médias em regime
turbulento com combustao, o termo fonte apresenta fortes desvios em relacao a linearidade
com a temperatura e as fraccoes massicas. Este facto conduz a dificuldades no seu célculo,
pelo que se torna necessario o recurso a modelos de combustao que permitem determinar

os valores desses termos fonte em regime turbulento na presenca de combustao. O modelo
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de flamelets adoptado permite, sob certas condicgoes, a determinacao dos valores médios
das fracgOes massicas sem ter de resolver directamente as equagoes (2.29).

O campo de temperaturas é determinado a partir da solucdo da equagao de
transporte da entalpia média. As trocas radiativas presentes no termo fonte da equacao
de transporte da entalpia, embora tendo em geral expressoes conhecidas, conduzem a
célculos demorados pelo facto de terem variacio com T e de cada elemento de fluido
efectuar geralmente trocas radiativas com todos os outros elementos de fluido e paredes.
Por isso se utilizam também modelos de radiagao simplificados para calculo do termo fonte

na equacao da entalpia.

3.1 Modelo de turbuléncia

Por consideragoes de analogia entre o transporte de momento linear nos regimes
laminar e turbulento, [ Boussinesq, 1877] apresentou a hipdtese da proporcionalidade entre

a tensao de Reynolds —pu?v’e o gradiente da velocidade média
— ou
—puv = pp— 3.1
em que o parametro u se designa actualmente por coeficiente de viscosidade turbulenta.
Na sua hipdtese da comprimento de mistura, [ Prandtl, 1925] propos para o coeficiente de

proporcionalidade a expressao
o
dy

em que o parametro empirico [ depende do escoamento em consideracao.

pe = pl ; (3:2)

Por nao ser necessaria a solucao de nova equacao de transporte, este modelo é
classificado como sendo de zero equagoes.

O modelo de uma equacao de Prandtl ([ Prandtl, 1945]) resolve uma equagao de
transporte da energia cinética turbulenta e modela a viscosidade turbulenta por intermédio
de

pe = pCulVk (3.3)

em que C), e [ sdo parametros empiricos e k ¢é a energia cinética turbulenta (por unidade
de massa).
Alguns dos modelos mais utilizados actualmente sao modelos de duas equacoes,

como o modelo k — ¢ apresentado na préxima subseccao.
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O modelo das tensoes de Reynolds de [ Hanjalic e Launder, 1972], resolve as
equacoes de transporte das tensoes ﬁl/L’;\’ZLj , € nao necessita em principio de calcular a
viscosidade turbulenta. As equagoes de transporte das tensoes de Reynolds tém por sua
vez de ser fechadas por intermédio da determinacao dos valores das correlacoes triplas.
A difusdo turbulenta do momento linear calculada por este modelo nao é isotrépica, ao
contrario do que sucede no modelo k — ¢ classico. O modelo das tensGes de Reynolds
vem sendo cada vez mais utilizado e parece constituir uma boa opc¢ao no futuro préximo
entre precisao e economia. No entanto, como referem [ Hwang e Jaw, 1998] num artigo de
revisao e comparacao de modelos de turbuléncia, os resultados obtidos nao sao em certos
casos significativamente superiores aos obtidos com modelos k — €.

No modelo algébrico das tensoes de Reynolds ([ Rodi, 1972]), os termos diferenci-
ais das equacoes de transporte de ﬁuz u]
esta versao algébrica muito mais econémica do que a original versao diferencial.

sao modelados por expressoes algébricas, tornando

O célculo do escoamento resolvendo as equagoes de transporte das variaveis ins-
tantaneas em escalas espaciais e temporais desde as escalas integrais até as escalas de
Kolmogorov é designado por simulacdo numérica directa. Actualmente sé pode ser efe-
ctuado em casos muito simples devido & necessidade de utilizacdo de malhas muito densas.
Na medida em que neste método néo se calculam de forma semi-empirica quaisquer termos
de correlacao, a simulagao numérica directa nao é um modelo de turbuléncia considerado
como método de fecho semi-empirico do sistema de equacoes de transporte.

Em alternativa a simulagdo numérica directa, o modelo designado por LES
("Large Eddy Simulations”, por exemplo [ Leonard, 1974]) simula directamente as escalas
maiores e usa modelos de turbuléncia para as menores escalas espaciais.

Referéncias a outros modelos de turbuléncia podem ser encontradas em

[ Piquet, 1999].

3.1.1 Modelo de turbuléncia k& — ¢

Uma hipédtese andloga a que Boussinesq utilizou originalmente (equagao 3.1) para
os fluxos turbulentos do momento linear permite exprimir os fluxos turbulentos propor-
cionalmente ao gradiente da varidvel genérica 5:

g = )
v P’I“¢ 8yl '

(3.4)



3.1 Modelo de turbuléncia 34

No caso particular das tensoes de Reynolds, a hipétese de Boussinesq pode ser expressa

por:

— —~ 2 Ooug, ou; Ou; 2 . Oug 2
—pui uj = 2Mt5ij - 51]5 < ﬂ +pk> = Ut < Y + u] - 3(5131%> -4 ,Ok‘ (35)

o dy; Oy Yk 73
em que
. 1 8ul 8’LLj
Sij = 5 <6yj + 8%) . (3.6)

A equagao (2.28) passa assim a depender de grandezas para as quais sao resolvidas
equacoes de transporte e da quantidade desconhecida p, viscosidade dinamica turbulenta,
que devera ser determinada por qualquer outro método.

Utilizando anélise dimensional, e baseando-se em expressoes de u; dependentes

de parametros geométricos empiricos, [ Hanjalic, 1970] propds a expressao
= Cuph? /. (3.7)

em que C, é uma constante do modelo que pode ser determinada experimentalmente e &

¢é a taxa de dissipacao de k:

9

1
SUiti £:2VSij

o 1 {0y 8’&]
Sij = 5 (8% + 8yi> . (3.9)

As variaveis k e € sao determinadas com base em equagdes de transporte.

k= S,

ij

em que

Com base nas equagoes (instantanea e média) de transporte do momento linear, é
possivel obter uma equagao para o transporte da energia cinética turbulenta ([ Hanjalic, 1970];
[ Jones e Whitelaw, 1982]). Desprezando os termos contendo o gradiente de pressao, re-
sulta ([ Kuo, 1986])

@Jraﬁﬁik_ 0 L Ok | __—»50ui
ot oyi Oy Pry. ) Oy; Pl 7 dy; g

(3.10)

A segunda parcela do segundo membro, termo de geragao de energia cinética
turbulenta, pode igualmente ser modelada com base na hipétese de Boussinesq.
A equagao de transporte de € contém um conjunto de termos de dificil modelagao

([ Lockwood e Naguib, 1975]). As equagdes de transporte de £ que se costumam utilizar
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sao entao obtidas com base na deducao exacta da equacao de ¢, eliminando alguns termos
de ordem de grandeza inferior e mantendo outros, eventualmente modificados para melhor
concordancia com dados experimentais:

dpe  Opue 0 ue \ Oe
ot + oy, Oy K +PT5> 0y;

e_——0u; _e?

(3.11)

Os valores atribuidos aos parametros C,, Pry, Pr., C1, Cs, variam conforme os
autores e os casos em estudo, sendo no entanto habitualmente pequena a dispersao de
valores atribuidos.

Neste modelo k — £ de turbuléncia, os valores de k e e sao calculados pelas
respectivas equacgoes de transporte, permitindo o calculo da viscosidade turbulenta p; por
intermédio da equagao (3.7). Nas equagoes médias de transporte, o transporte turbulento
¢ modelado de forma andloga a da equagao (3.4), de acordo com a hipétese de Boussinesq.

Este é um modelo de turbuléncia de duas equacoes e servira como base as simu-
lacGes dos escoamentos apresentadas. A sua aplicacdo a escoamentos em que o ntmero de
Reynolds é baixo conduz normalmente a resultados pouco realistas, devendo nesse caso
ser substituido por modelos modificados para baixos nimeros de Reynolds (por exemplo
[ Durbin, 1995]).

O método do grupo de renormalizagdo pode ser aplicado a turbuléncia
([ Yakhot e Orszag, 1986], [ Smith e Reynolds, 1992]). A deducao das equagoes de trans-
porte da energia cinética turbulenta e da sua taxa de dissipacao usando o método do grupo
de renormalizagao implica novos valores para as constantes presentes nas equagoes (ver
tabela 3.1). No modelo k — ¢ de turbuléncia esta alteragao é incorporada num novo valor
da constante C),.

No modelo de turbuléncia k — ¢ com utilizagao dos resultados do grupo de renor-
malizagdo (kK — ¢ — RNG), a equagdo de k mantém-se e na equagao de £ é incluida
uma parcela habitualmente desprezada no modelo k£ — e classico. Mantendo a média
de Reynolds, utilizada habitualmente nas dedugoes baseadas no RNG, este termo tem a

seguinte forma:

Modelando a segunda parcela do segundo membro da equacao (3.11) pela hipdtese

(3.12)



3.2 Modelo de _combustao 36

de Boussinesq obtém-se a seguinte equacao de transporte de e:

dpe  Optze O ) O € @ - . en*(l—n/m)
" K PTE> 3.%-] gt = P =P 1 i

A ltima parcela resulta da modelagao ([ Yakhot e Smith, 1992]) do termo R

ot dyi Oy

. (3.13)

que habitualmente se despreza no modelo classico de turbuléncia k-¢, e onde constam os
seguintes parametros:
—\1/2
k(25555

n=——>— : [3=0.012 ; Mo = 4.38
€

Conforme se utilize a versao classica ou a versao RNG do modelo de turbuléncia

k — e, aos parametros utilizados sao atribuidos os valores apresentados na tabela 3.1.

modelos\ parametros | Cq Cy Cu Pry Pr.
k—e 1.44 | 1.92 | 0.09 1 1.3
k—e—RNG 1.42 | 1.68 | 0.0837 | 0.719 | 0.719

Tabela 3.1 Valores dos parametros usados nos modelos de turbuléncia k — ¢ e

k—e— RNG.

3.2 Modelo de combustao

As reacgoes quimicas da combustao, genericamente representadas pela equagao
(2.7), produzem alteragbes na composicao quimica em cada ponto, a taxas dadas pela
equagao (2.8). A evolugao da composi¢do quimica poderia em principio ser determinada
resolvendo as equagoes de transporte (2.29) com a modelagao do fluxo turbulento por in-
termédio por exemplo duma equacao do tipo da (3.4). No entanto, os célculos numéricos
decorrentes dessas equacoes s em casos muito simples podem, com os meios computa-
cionais actuais, ser concretizados e dar resultados fidveis.

Para a combustao dum hidrocarboneto leve como o metano, as reaccoes quimicas
envolvem geralmente varias dezenas de espécies quimicas relevantes reagindo entre si em
dezenas ou centenas de reacgoes quimicas elementares. Um ntimero mais elevado de
espécies quimicas implica um maior tempo de célculo na solucao do conjunto de equacgoes
(2.29). Por outro lado, os termos fonte das equagoes (2.5), pi, nio sio lineares nas fracgdes

massicas, e sao altamente nao lineares na sua dependéncia da temperatura, como se verifica
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pela expressao de Arrhenius das constantes das taxas de reaccdo, equagao (2.10). Daqui
resultam escalas de tempo das taxas de reaccao com ordens de grandeza muito diversas.
Existem métodos de solugao numérica de equacgoes diferenciais que permitem resolver as
equacgoes de transporte para escoamentos laminares. Nos escoamentos turbulentos, as flu-
tuagoes da temperatura sao importantes, inviabilizando o cédlculo das médias dos termos
de Arrhenius.

Os modelos de combustao sao compostos por dois submodelos, um para o meca-
nismo de reaccao quimica e outro para o calculo da composicao quimica no escoamento
turbulento. O mecanismo de reaccao é constituido pelo conjunto de reac¢bes quimicas
consideradas relevantes, que podem ser reaccoes quimicas elementares, reacgoes quimicas
reduzidas ou ainda uma tunica reaccao global, acompanhadas, cada uma das reacgoes,
por expressoes que permitam o calculo da cinética quimica. Um modelo para determinar
os valores médios das fraccoes massicas no escoamento turbulento devera determinar os
valores médios das taxas de reacgao para inclusao nas equagoes (2.29), ou entao determinar
composicoes quimicas instantaneas e, a partir destas, determinar os seus valores médios.

No modelo utilizado neste trabalho, as fracgoes méssicas instantaneas serao de-
terminadas em funcdo dum pequeno numero de escalares que sao fungoes do escoamento
e da composicao quimica. Os valores médios das fraccOes maéssicas sao determinados a
partir dos seus valores instantaneos, supondo conhecido o comportamento estatistico das

variaveis escalares independentes no escoamento turbulento.

3.2.1 Mecanismo de reacg¢ao quimica

A descricdo das reacgbes quimicas com o méximo nivel de detalhe que interessa
a andlise da combustao é feita por intermédio de reaccoes quimicas elementares. O seu
numero depende da importancia relativa das diversas reacgoes nas taxas de producao ou
aniquilagao das espécies quimicas que se considerem mais importantes. Geralmente estao
envolvidas dezenas de espécies quimicas que intervém num nimero de reacc¢oes elementares
que pode ascender a centenas ou milhares. A solucdo de ntimeros tao elevados de equagoes
de transporte (2.29) é um processo demorado.

O numero de equagoes a resolver pode no entanto ser drasticamente reduzido

fazendo uso de mecanismos reduzidos de reaccao quimica. Os mecanismos reduzidos,
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determinados com base em mecanismos detalhados e em observacoes experimentais, sao
compostos por um pequeno nimero de reac¢des quimicas que podem ou nao ser reacgoes
elementares. Pode ainda reduzir-se o ntimero de equagoes quimicas a uma unica reacgao
global em que constam apenas os reagentes e produtos de reacgao preponderantes.

Sendo possivel determinar as taxas médias de criagado de espécies presentes nas
equagcoes quimicas, ﬁ, este procedimento torna vidvel a solucdo numérica de um pequeno
numero de equagoes do tipo (2.29).

Os métodos de redugao de mecanismos quimicos baseiam-se em geral em apro-
ximagoes de estado estaciondrio ou de equilibrio parcial. Quando uma espécie quimica é
muito reactiva, a sua taxa de criagao é aproximadamente igual & sua taxa de destruicao,
podendo considerar-se que a espécie em causa se encontra em regime estacionario. A
aproximagao de equilibrio parcial é utilizada quando uma reaccao particular tem ele-
vadas taxas de reaccao directa e inversa, de modo que os reagentes e produtos atingem
as concentragoes que atingiriam no caso de haver equilibrio quimico. A apresentacao e
utilizacdo destes métodos podem ser encontradas por exemplo em [ Peters e Kee, 1987],
[ Smooke, 1991], [ Chen, 1997].

A descricdo mais sintética do conjunto de reacgdes quimicas que ocorrem no
escoamento de fluidos consiste na sua redugdo a uma unica reaccao global envolvendo
apenas as principais espécies quimicas, em numero de poucas unidades. A determinacao
da taxa de reacgao global pode ser feita por expressoes empiricas que relacionam a taxa de
reaccao com as concentragoes dos reagentes e a temperatura. A adequacao deste modelo de
reacgao as reacgoes que ocorrem na combustao é muitas vezes insatisfatorio, quer porque
nao permite calcular directamente as concentracoes das espécies quimicas ausentes da
equacao quimica global, quer porque as variagoes de temperatura existentes entre varios
pontos da chama torna as vezes dificil o calculo das taxas de reacgao com base na utilizagao
dessas expressoes empiricas, cuja gama de validade em termos de temperaturas e pressoes
é reduzida.

Devido a estas limitacgoes, é preferivel a utilizacao quer de modelos reduzidos de
equacoes quimicas quer de modelos detalhados, com um niimero de espécies e de equagoes
arbitrario.

O modelo de combustao utilizado nesta tese permite o uso de mecanismos quimicos

detalhados, tendo sido adoptado um mecanismo C; (s6 se consideram compostos de car-
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bono com um méximo de um atomo deste elemento por molécula). Estas espécies quimicas

reagem entre si em 58 reacgdes quimicas elementares (tabela 3.2) tal como apresentado

em [ Bilger et al., 1990].

n reaccao elementar B, ap, Eon eficiéncia do 3° corpo
1 | CH44+M=CH3;+H+M | 6.3x10™ | 0 | 104000 5/0/0/0/0/0/0
2 | CH44+0, =2CH3+HO, | 7.9x108| 0 56000
3 CH,+H=CH3+H, 22x10* | 3 8750
4 CH4+0O=CH3+OH 1.6 x 10 | 2.36 | 7400
5 | CH4+OH=CH3+H,O | 1.6 x10% | 2.1 | 2460
6 CH3+0=CH,0+H 6.8x 108 | 0 0

7 | CH3+OH=CH,;0+H, 1 x 10" 0 0

8 | CH3+OH=CHy+H,O |15x103| 0 5000
9 CH3;+H=CH,+H, 9 x 1013 0 15100
10 CHy;+H=CH+H, 14 x 109 | -2 0
11| CHy+OH=CHO+H |[25x10 | 0 0
12 | CH;+OH=CH+H,O |[45x10% | 0 3000
13 CH+0, 2HCO+0 3.3x108 | 0 0
14 CH+0=CO+H 57x 108 [ 0 0
15 CH+OH=HCO+H 3. x 1013 0 0
16 | CH4+CO, ZHCO+CO |3.4x102| 0 690
17 | CHy4+COy =CH,0+CO | 1.1 x 10 | 0 1000
18 CH,+0=CO+2H 3 x 1013 0 0
19 CHy4+0=CO+H, 5 x 1013 0 0
20 CHy+09 =CO9+2H 1.6x102 ] 0 1000
21 | CHy+0y 2CH0+0 5 x 1013 0 9000
22 CH3+05 =CO9+Hs 6.9x 101 | 0 500
23 | CHy+0y =2CO+H,O |[19x10°0] 0 -1000
24 | CHy4+0o 2CO+OH+H |86 x 100 | 0 -500

Tabela 3.2: Reaccoes elementares relevantes na combustao do metano e valor dos

coeficientes na expressdo (2.10). B, em (mole.cm™

1-m _
3) s~le E, n em cal/mole em que

m é a molecularidade da reaccao. As eficiéncias do terceiro corpo referem-se por ordem

as moléculas HoO / Hy /| CHy /| CO2 / CO /| Oz / N3 (continua).
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n reaccao elementar B, Qap, Eon eficiéncia do 3° corpo
25 | CHy+0y @HCO+OH | 4.3 x 10' 0 -500

26 | CH,O+OH=HCO+H>0 | 3.43 x 10° | 1.18 | -447

27 | CHyO+H=HCO+H, 2.19x 108 | 1.77 | 3000

28 | CH,O+M=HCO+H+M | 3.31 x 106 0 81000 | 6.5/0/6.5/1.5/0.75/0.4/0.4
29 | CH,O+O=HCO-+OH | 1.81 x 10" 0 3082

30 | HCO+OH=CO+H,0 5 x 1012 0 0

31 | HCO+M=H+CO+M 1.6 x 10 0 14700 | 6.5/0/6.5/1.5/0.75/0.4/0.4
32 HCO+H=CO+H, 4 x 1013 0 0

33 HCO+0=COy+H 1 x 1013 0 0

34 | HCO+0, @HO»+CO | 3.3x 10 | -04 0

35| CO+0+M=COy+M 3.2 x 1013 0 -4200 | 6.5/0/3/1.5/0.75/0.4/0.4
36 CO+0OH=CO,+H 1.51 x 107 1.3 -758

37 CO+0y =C02+0 1.6 x 1013 0 41000

38 | HO2+CO=CO,+0OH 5.8 x 1013 0 22934

39 Hy+0, =20H 1.7 x 1013 0 47780

40 Hy+0, =20H 1.17 x 109 1.3 3626

41 H+0, =0H+0 5.13 x 106 | -0.816 | 16507

42 O+H,; ZOH+H 1.8 x 1010 1 8826

43 |  H+O02+M=HO2+M | 3.61 x 10'" | -0.72 0 | 18.6/2.86/0/4.2/2.11/0/1.26
44 |  OH+4+HO, =H50+0, 7.5 x 1012 0 0

45 H+HO, =20H 1.4 x 1014 0 1073

46 O+HO; =0,+0H 3.2 x 1013 0 0

47 20H=0+H,0 6 x 10% 1.3 0

48 2H+M=Hs+M 1 x10'8 -1 0 6.5/0/6.5/1.5/0.75/0.4/0
49 2H+H, =2H, 9.2 x 10 | -0.6 0

50 2H+H,0=H,+H,0 6 x 101 -1.25 0

51 | H+H+COy =Hy+COy | 5.49 x 1079 -2 0

52 | H+OH+M=—H,O0+M 1.6 x 10%2 -2 0 5./0/0/0/0/0/0

53 H+O+M=OH-+M 6.2 x 100 | -0.6 0 5./0/0/0/0/0/0

54 H+HO9 =Hy+0- 1.25 x 1013 0 0

55 | HO2+HOy =H05+0, 2 x 1012 0 0

56 Hy09+M=20H+M 1.3 x 107 0 45500 | 6.5/0/6.5/1.5/0.75/0.4/0.4
57 H;02+H=HOy+H, 1.6 x 1012 0 3800

58 | Hy094+OH=H,0+HO, 1 x 1013 0 1800

ser multiplicada na equacao (2.8) da taxa de reacgao.

Tabela 3.2 (continuacao)

A 7eficiéncia do terceiro corpo” M é o valor pelo qual a concentracao de M deve
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O mecanismo quimico representado na tabela 3.2 envolve 17 espécies quimicas,

CHy, Oy, COs, HO, Ny, Ho, CO, H, OH, O,
CH;, CHyO, CHy, CH, HCO, HO5, Hy05 .

Os 6xidos de azoto sao poluentes importantes e as suas concentragoes poderiam
em principio ser calculadas pelos mesmos métodos usados para o cdlculo de outras espécies.
A modelacao detalhada da formacao e destruicao dos 6xidos de azoto envolve centenas de
reaccoes elementares. As suas taxas de formacao sdo muito menores que as taxas de
formacao de outras espécies relevantes, variando muito com a temperatura. A inclusao
destes compostos no calculo simultaneo do escoamento turbulento e da combustao s6 pode
ser feita utilizando modelos reduzidos ou globais de reaccao quimica. A sua presenca nao
altera significativamente as reacgoes quimicas da combustao do metano. Por este motivo,
o calculo das concentracoes dos éxidos de azoto é normalmente efectuado a posteriori,
podendo neste caso utilizar modelos detalhados de reacgao quimica ([ Bowman, 1992]).

A fuligem é um poluente constituido por particulas contendo essencialmente car-
bono, em conjunto com um elevado niimero de espécies quimicas em baixas concentragoes.
A cinética quimica associada a sua formacdo, assim como a agregacao das particulas,
sdo insuficientemente conhecidas. Ao contrario do que sucede com os éxidos de azoto,
a fuligem pode nalguns casos ter uma interaccao apreciavel com a combustao, especial-
mente devido a radiacao emitida. Modelos para a formacao e oxidacao da fuligem podem
ser encontrados em [ Lindstedt, 1994].

A determinagao das concentracoes destes poluentes nao serd incluida neste tra-

balho.

3.2.2 Calculo da composi¢ao quimica

A determinacao do campo de composi¢Oes quimicas requer geralmente a solugao
das equacgoes (2.29) para todas as espécies quimicas. O célculo dos valores médios do
termo de producdo quimica nesta equacao apresenta problemas relacionados com a sua
nao linearidade em relagao a temperatura e concentragoes. O cédlculo destes valores médios
pode geralmente efectuar-se com base em varios modelos de interaccao da combustao com

a turbuléncia. Em certos modelos de combustao a determinacao das fraccoes maéssicas
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médias nao se baseia no calculo das médias dos termos de producao quimica. As fracgoes
massicas médias podem ser determinadas como a média das fracgoes massicas em regime
laminar, na condicao de o escoamento reactivo poder ser considerado em determinado
instante composto por um conjunto de estruturas laminares.

Nos casos em que todas as reacgoes quimicas relevantes sao rapidas em relagao
as taxas de mistura, é possivel aplicar um modelo em que, numa reacgao quimica global,
o combustivel e o oxidante reagem instantaneamente a medida que se processa a mistura.
No modelo EBU (”Eddy Break-Up”) de [ Spalding, 1971b], a taxa média de consumo de

combustivel é expressa em termos da variancia da frac¢ao médssica de combustivel e é

- Co 75 ¢

em que Co é uma constante e M é a massa molar média.

calculada pela expressao

Um modelo em que a taxa de variacao da concentracao de combustivel é igual-
mente determinada pela taxa de mistura é designado por ”eddy dissipation model” e é
devido a [ Magnussen e Hjertager, 1976]. A taxa de reacgao, além de depender da escala
de tempo turbulenta k/e, é limitada pelas frac¢oes massicas do combustivel, oxidante e
produtos da reacgao.

Estes modelos foram desenvolvidos para reacgoes quimicas globais instantaneas.
Podem ser adaptados a reac¢oes quimicas detalhadas nao instantaneas, tal como no modelo
apresentado por [ Magnussen, 1981].

Na combustao turbulenta com apenas duas alimentacoes de reagentes, com va-
lores elevados do nimero de Damkohler (escalas de tempo das reacgdes quimicas sufi-
cientemente inferiores as de transporte) e em que se considerem iguais os coeficientes de
difus@o de todas as espécies, é possivel determinar os valores médios das fracgdes massicas
sem ter de calcular os valores médios do termo fonte quimico. Um modelo com estas
caracteristicas é descrito na subsecgao 3.2.3.

O uso de mecanismos detalhados de reaccao é vidvel na medida em que se possa
efectuar o calculo da composicao quimica de forma independente do cédlculo do escoamento.
As fracgoes massicas, calculadas independentemente do escoamento, serao inseridas no
célculo do escoamento por intermédio da fraccao de mistura e da taxa de dissipagao escalar.

Composicao quimica e escoamento estarao acopladas por um pequeno ntimero de parame-
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tros, em vez de estarem acoplados por um niimero de varidveis igual ao niimero de espécies
quimicas além de propriedades fisicas da mistura.

Os célculos do escoamento e das reacgoes quimicas podem ser separados substi-
tuindo a descricao espacial da composi¢ao quimica por uma descricdo em termos de uma
variavel estritamente conservada e calculando esta como funcao do espago em conjunto

com o célculo do escoamento. O modelo das flamelets usa este tipo de descrigao.

3.2.3 Modelo das flamelets laminares

As medidas experimentais das composi¢oes quimicas e temperatura em chamas
laminares revelaram que estas grandezas se podem exprimir duma forma quase universal
como funcao da fraccdo de mistura. Para as chamas laminares em que as condicbes de
fronteira sejam independentes do campo de velocidades e os nimeros de Lewis, definidos
como

Q@

Ley = — 3.15
on= 5 (3.15)

sejam unitarios para todas as espécies, os campos de escalares podem ser descritos de
forma universal em funcao da fraccao de mistura, independentemente da configuracao do
escoamento ([ Libby e Williams, 1994]). A estrutura calculada duma chama laminar é
afectada pelos valores atribuidos aos coeficientes de difusao das espécies, que tém também
influéncia na determinacao das taxas criticas de deformacao que produzem extincao da
chama ( [ Williams, 2001]). A aproximacao de Lej, unitarios sera no entanto utilizada pela
simplificagdo que introduz no modelo das flamelets.

Nos casos em que as reaccgoes quimicas se processam em escalas de tempo de
ordem inferior as das escalas de tempo de transporte (Da >> 1), o escoamento turbulento
pode ser encarado como constituido por um conjunto de pequenas estruturas laminares,
com a composicao quimica dependendo dos valores locais da fraccao de mistura. Nes-
tas pequenas estruturas laminares processam-se reacgoes quimicas, que sao mais intensas
na proximidade das superficies estequiométricas. Estas estruturas em que as reacgoes
quimicas se processam mais rapidamente que os transportes difusivos e convectivos sao
designadas por flamelets laminares.

A dependéncia das varidveis escalares como func¢ao universal do escalar conser-

vado, ¢r(Z), sé é realista quando se trata de escoamentos reactivos laminares em que as
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escalas de tempo das reaccoes quimicas sao muito menores que as escalas de tempo de
mistura. Para um determinado valor da fraccao de mistura verifica-se que a composicao
quimica e temperatura nao sao unicas. Estas variagoes estao relacionadas com a renovagao
da composicao quimica por meio de transporte quando o niimero de Damkohler nao é su-
ficientemente elevado. A renovagdo por meio de transporte sendo lenta, a composicio
quimica estd préxima do equilibrio. Quando as reacgoes quimicas nao tém tempo sufi-
ciente para atingir o equilibrio, a composicao quimica e a temperatura nao coincidem com
as calculadas no pressuposto de equilibrio quimico, como mostram os dados experimentais
da figura 3.1 em relacao a temperatura. A composicao quimica fora do equilibrio requer a
solugao do sistema de equagoes (2.29) ou de outras equagdes que incorporem a interacgao

entre a composicao quimica e o transporte de espécies.

x/D =10 x/D = 20
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Figura 3.1: Valores simultaneos de temperatura e fraccao de mistura numa chama de
difusdo turbulenta ar+CH, em zonas diferentes da chama ( [ Dibble et al., 1987]).

Nas condicoes em que as escalas de tempo das reacgoes quimicas sao inferiores
as escalas de tempo dos transportes difusivo e convectivo (regime de flamelet) e em que
Lep, = 1, as equacbes de transporte das fraccoes massicas e da entalpia conduzem a

equagoes aproximadas em que as variaveis dependentes se exprimem como fungoes de uma
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Unica variavel independente, a fraccdo de mistura, e dum parametro, a taxa de dissipacao
da fracg@o de mistura y, relacionada com os gradientes das concentragoes.

[ Lentini, 1994] identifica o regime de flamelet pela condigao de que a escala de
tempo das reaccoes quimicas seja menor que a escala de tempo de Kolmogorov. Esta

condicao corresponde a desigualdade

Z24.(1 = Zey)” - (V)é (3.16)
Xq 3

sendo Z.g o valor da fracgao de mistura estequiométrica e x4, o valor critico da taxa de

dissipagao escalar para a extincao da chama.

Nestas condigoes, das equagoes de transporte de escalares podem deduzir-se
equacgoes diferenciais aproximadas, nas quais a Unica varidvel independente é a fracgao
de mistura.

Considerando Ley = 1, a equagao de transporte da entalpia (2.22), com utilizagao

das equagoes (2.5), (2.18) e (2.19), pode ser transformada numa equagao em que a varidvel

dependente ¢é a temperatura (| Peters, 1984]),

h . . o ~0Y% 8T A Ocp OT  Spad
pD— - 3.17
Z i Z 990 Ov0 T E0yadya T ¢ (3:17)

em que A é a condutividade térmica e o operador L se define por

0 0 0 0
L=rgitrag, = o <”Daya) (3.18)

Neste regime é possivel transformar as equagoes (2.5) e (3.17) em equagoes cuja varidvel
independente seja a fraccao de mistura. Pelo facto de as reaccbes neste regime ocorrerem
preferencialmente em superficies proximas da composicao estequiométrica, a difusao das
espécies que alimentam a combustao da-se principalmente na direcgdo em que os gra-
dientes de concentracdo sdo mais elevados que é a direccao perpendicular & superficie
estequiométrica. | Peters, 1984] utilizou novas varidveis independentes para substiui¢do
das varidveis de espago y,, sendo as novas varidveis a fraccdo de mistura (perpendicular
a superficie estequiométrica) e duas outras coordenadas Zs e Z3 paralelas a superficie
estequiométrica. A mudanca de coordenadas nas equagoes de transporte é efectuada sub-
stituindo as derivadas em relacao as antigas coordenadas de espaco e de tempo pelas

derivadas em relagao as novas varidveis por intermédio da transformacao

o o ozo 9 _9zd 8 0 970

oot oz op owoz  ow 0z ogoz PV
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Com a utilizagdo das novas coordenadas, as equagoes (2.5) e (3.17) tomam a

forma
(e LU L2
Paor —aPX\ o2 T cp oz 0z " cpoz 2~ az aZ
1 ) 1 /0
- —> hi+ — (p + CJR> - R(T) (3:20)
cp k cp \ Ot
(]
M 1PN
Ay X572 + 0 — R(YE) (3.21)
em que
YA
=2D .22
( %) (322)

¢ a taxa de dissipacao escalar e R é uma funcao contendo derivadas em ordem a Z3 e Z3, que
se pode desprezar face aos termos que contém derivadas em ordem a Z ([ Peters, 1983)).
Estando todos os termos convectivos incluidos no termo R, a descricao das varidveis es-
calares duma flamelet é feita em termos da fraccao de mistura e da taxa de dissipacao es-
calar, sendo independente (no ambito das aproximacaos usadas) das varidveis geralmente
usadas na descricdo dos escoamentos, particularmente a velocidade. O termo %X tem
fungoes de coeficiente de difusao no espaco dos Z, influenciando o transporte de reagentes
até as zonas de reacgao mais intensa, assim como o transporte de calor dissipado a partir
dessas zonas.

Numa flamelet laminar, os valores de temperatura e composicao quimica podem
ser calculados como fungao de Z para cada valor de x por resolucao das equagoes (3.20) e
(3.21). A validade destas solucoes depende da possibilidade de desprezar o termo R, o que é
certamente o caso na proximidade da superficie estequiométrica, onde a derivada em ordem

a Z é de ordem superior as derivadas nas direccoes paralelas a superficie estequiométrica.

3.2.4 A interacgao da combustao com a turbuléncia

As taxas de aniquilacao e formacao de espécies quimicas num determinado ponto
dependem, além da temperatura, das concentracoes das espécies quimicas ai existentes.
A intensidade da turbuléncia tem efeitos sobre as taxas de transporte dos reagentes até

as zonas de reaccao mais intensa, afectando as concentragoes. As taxas de reacgdo sao
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assim influenciadas pela turbuléncia. O fenémeno inverso ocorre igualmente. Nos escoa-
mentos turbulentos com combustao, as reac¢oes quimicas causam variagoes da composicao
quimica e da temperatura, conduzindo a alteragées da massa especifica e de propriedades
de transporte do fluido. A combustao provoca assim alteracées no escoamento do fluido.
Nesta subseccao abordamos a interacgao entre a turbuléncia e a combustao.

Num escoamento reactivo turbulento considerado instantdneamente constituido
por um conjunto de flamelets, a tarefa de calcular a composicao em cada ponto envolve o
calculo dos valores de (Z, x) com base nos quais se determina a composigao. Os valores
médios de grandezas escalares ¢ podem ser determinados se se conhecerem as fungoes
instantaneas ¢(Z, x) assim como a fungao densidade de probabilidade P(Z, ).

A funcdo densidade de probabilidade tanto pode ser determinada resolvendo
uma equacao de transporte de P, como assumindo formas funcionais pré-definidas que se
ajustem as observacoes experimentais. A utilizacao de diferentes formas funcionais geral-
mente usadas para a funcao densidade de probabilidade nao tem influéncia significativa
nos valores médios calculados das grandezas escalares ([ Jones, 1979]), obtendo-se em geral
resultados em bom acordo com os dados experimentais.

Para o célculo das concentragoes médias num jacto turbulento nao reactivo e nao
pré-misturado, [ Spalding, 1971a] utilizou uma funcao densidade de probabilidade duma
fraccdo méssica, composta de duas fungoes delta de Dirac. Ao longo duma direcgao ra-
dial, a variancia das concentracoes reproduz de muito perto os resultados experimentais,
quando ambos sao normalizados pelo valor no eixo. [ Lockwood e Naguib, 1975] utilizaram
uma funcao densidade de probabilidade mais verosimil, descrita mais adiante nesta sub-
seccao, para o calculo das flutuagoes da fraccao de mistura em escoamentos turbulentos.
No trabalho destes ltimos autores, os resultados das simulacoes realizadas utilizando as
equacoes de transporte de Z e 272 sio préximos dos experimentais, quer para as variaveis
médias e suas flutuagoes em escoamentos nao reactivos, quer para as temperaturas médias
calculadas para escoamentos com combustao. As médias calculadas utilizaram perfis de
T(Z) determinados para escoamentos laminares.

A variancia de Z ¢é determinada pela equacao de transporte
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Muitos modelos para simulagao de escoamentos turbulentos reactivos exigem o
recurso a mecanismos reduzidos de reaccao quimica, devido a morosidade associada ao
célculo de todas as taxas de formacao de espécies quimicas as diversas temperaturas a que
a combustao ocorre num escoamento, quando as reacgoes sao descritas detalhadamente.
Este problema é evitado no modelo de flamelets. No regime em que este modelo se aplica,
as escalas de tempo das reaccoes quimicas sao suficientemente inferiores as escalas de
tempo do transporte laminar e turbulento de espécies. Assim é possivel gerar uma tabela
que descreve o estado termoquimico da mistura, em termos das fracgoes massicas das
espécies e da temperatura, em funcao dos valores instantaneos da composicao quimica e
da taxa de dissipacao escalar. O conhecimento da composicao estd facilitado nos casos em
que se pode considerar Le = 1, casos em que, no regime de flamelet, toda a composicao
quimica é conhecida a partir de dois parametros locais, a fraccao de mistura Z e a taxa
de dissipagao escalar .

A solugao das equagoes (3.20) e (3.21) para cada valor do parametro x permite
determinar as varidveis T' e Y} como fungoes do par (y, Z). Nos casos em que as paredes
nao sao adiabdticas ou em que, na equacgao (3.20), o termo gr varia com y;, o célculo
de T por intermédio das equagoes das flamelets perde generalidade por depender das
coordenadas de espaco. A temperatura pode entao ser determinada a partir da entalpia
evitando a utilizagdo da equacao (3.20).

Considerando uma chama turbulenta como composta por um conjunto de flamelets,
o valor médio duma variavel escalar ¢ em determinado ponto pode ser calculado a partir
dos seus valores instantaneos nas flamelets, desde que se conheca a funcao densidade de

probabilidade P(x, Z) de existéncia do valor (x, Z) nesse ponto:

~ 0 1 ~
(b:/o /0 o (x,Z)P(x,Z)dZdy . (3.24)

Os dados experimentais sugerem que hda uma pequena dependéncia estatistica
entre x e Z (| Meyers e O’Brien, 1981]). Na maioria dos casos considera-se, no entanto, que

a aproximacao da independéncia estatistica reflecte com precisao a realidade experimental
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([ Bilger, 1980]), pelo que a f.d.p. conjunta se pode factorizar de acordo com:

P(x,2)=P(Z).P(y) . (3.25)

Os valores médios da fracgao méssica das espécies podem assim ser determinados a partir

da expressao
Vo= [ Pzjaz [T Povi(Zodx. (3.26)
0 0

Para JB(Z ) adoptamos a proposta de | Lockwood e Naguib, 1975] que consiste
na escolha de uma distribuicdo de Gauss truncada em Z = 0 e Z = 1, valores para os
quais se usam deltas de Dirac multiplicados por constantes resultantes da integragao da

distribuicao de Gauss nao truncada entre —oo e 0 e entre 1 e +00, respectivamente:

P(Z) = ! exp[—1<2_u>2] em 0<Z<1

2 o

B 2
[ e (%)
oV 2T P 2 o

o0

[z 5 (51)
oV 2T P 2 o

1

Os parametros u e o que determinam a forma da gaussiana sdo determinados a partir

dzZ em Z =0

dZ em  Z=1. (3.27)

dos valores locais de Z e Z"2, como descrito em [ Liew et al., 1981]. Os valores de Z e
7" no dominio de calculo do escoamento sio obtidos por resolucao das suas equacoes de
transporte (2.31) e (3.23).

O célculo da composicao quimica em regime turbulento nao sofre alteragoes si-
gnificativas se se substituir a f.d.p. descrita por outras que assumam formas igualmente
realistas. E o que sucede com a funcao [ apesar de, ao contrario da forma apresentada,
nao permitir singularidades em Z = 0 e Z = 1 simultaneamente com um maximo relativo
em valores de Z intermédios.

P() apresenta uma distribui¢ao log-normal ([ Kolmogorov, 1962]), podendo no

entanto utilizar-se uma fungao delta de Dirac ([ Pitsch e Peters, 1998]):

Px)=d(x—Xx) - (3.28)
O valor de X é determinado pela expressao ([ Jones e Whitelaw, 1982])

T= CX%Z’V’2 (3.29)
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em que C, = 2.
Conhecendo a pressao, a massa volimica instantanea na flamelet x no ponto Z

pode ser determinada pela equagao (2.6). O céalculo de p obtém-se a partir de
1

1 oo 1
= :/0 P(2) dZ/O P () ———dy . (3.30)

p(Z,x)

Para o célculo dos valores médios de uma variavel ¢ com base nas equacoes (3.24)
e (3.25), efectua-se uma integragdo numérica que recorre aos seguintes passos:

1. Elaboragao de uma tabela de valores instantaneos (Z,x) — ¢ calculados
pelo modelo das flamelets.

2. Geracio de uma tabela (Z, 2;/’2) — (u, 0).

3. Em cada n6é do dominio de calculo, os valores determinados de Z e 772 sdo
usados para determinar os parametros p e o por interpolacao na tabela gerada em 2.

4. Determinacao da forma concreta de ﬁ(Z ) por substituicao dos valores de u e
o na equacao (3.27).

5. Divisao dos dominios de Z e x em intervalos AZ; e Ay; e integracao numérica

de ¢ por intermédio de expressoes tais como:

=2 0(Zixj)-P (Z) P (x;) wiws (3:31)
0.
em que w; e w; sao os pesos de integracao.

Nas chamas em que a variagao de pressao é pequena, as trocas radiativas sao
desprezaveis e as fronteiras se possam considerar adiabdticas, o valor médio da temperatura
pode ser calculado de forma analoga ao calculo de ?;; No nosso caso as duas ultimas
condicoes nao se verificam. A entalpia média sera calculada pela sua equagao de transporte
(2.33). A temperatura é calculada a partir da entalpia usando o método iterativo de
Newton para determinar T'(h) a partir de h(T), obtida das equacdes (2.18) e (2.19).

Das equagoes (2.18), (2.24) e (2.27), obtemos:

h=Y (mYe+my,) . (3.32)
k

No modelo das flamelets, as variagoes instantaneas de hy e Y podem ser determinadas

a partir das variagoes instantaneas de Z e x. Para pequenas variagoes instantaneas Z” e
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x”, as variagoes h}; e Y,: podem ser determinadas por diferenciacao das fungoes hy (Z, x)

e Yx (Z,x), obtendo em primeira aproximagao

’” 8hk 8hk ” 8Yk 8Yk
h — 7Z77 _ N 9 Y — 7277 _ N 7 3.33
de onde se obtém a expressao
” ” 8hk 8hk 8Yk 8Yk
hY, =|=—=2"+ T =27+ —=—X" ] . 3.34
Kk (8Z 8XX> <8Z +8XX (3.34)
A média dos termos contendo x” pode ser efectuada da forma seguinte, aplicada a um dos
termos da equagao (3.34), por exemplo f = %hz’“ A ayk
~ Ohy, - oY} ~
= YAEA Z)dZz P(x)— (x—x)dx - 3.35
P= [ Sk (z-2)pmaz [ P05 -0 (3.35)
A seguinte propriedade da func¢ao delta de Dirac,
+oo
f(x)d(x—a)dx= f(a) (3.36)

implica, pela equacao (3.28), que o integral em x da equagao (3.35) é nulo. A fungao
densidade de probabilidade de y sendo dada pela equacao (3.28), todos os termos do
segundo membro da equacao (3.34), com excepgao do termo

Ohy, 0Yy,

9z 9z ° (3:37)

tém média nula. A média de Favre deste termo pode ser calculada numericamente, desde
que na tabela das flamelets se introduzam os valores de hi, se calculem as derivadas
presentes na equacio e se expresse Z”2 na forma (Z — A )2.

Para os valores de Z em que as derivadas Ohy/0Z e 0Yy/0Z sejam aproximada-
mente constantes e fazendo uso da equagao (2.19), podemos efectuar uma estimativa da

correlagao e obter

3 X=X

T Y, —
h= thYk+Zcpk<az 8Zk> VLR (3.38)

As derivadas nesta expressao podem ser calculadas a partir da tabela de flamelets, en-
quanto Z”2 é determinada por resolucao da sua equacao de transporte. Em regioes pré-
ximas de Z = Z.4, em que as derivadas da temperatura e de algumas fraccoes massicas

variam fortemente, poderd realizar-se o calculo numérico da média de Favre.
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Neste trabalho, usamos a aproximagao

h=>" Y. (3.39)

Os valores de hi sao determinados a partir da temperatura com base em ajustamentos poli-
nomiais a dados experimentais cujos coeficientes se encontram tabelados

([ Gordon e McBride, 1971)):

- T2 T3 T4 T5
hi = R. <ale tare 5+ ars g Gk ks + ak6) ; (3.40)

em que o indice k se refere as diversas espécies quimicas da mistura gasosa. T'(h) é obtida

pelo método iterativo de Newton:

h—h
T=lim Ty =Tp + —n . (3.41)
n—o0 oh
(8T>Tn

3.3 Modelo de radiacao

Na combustao, a emissao de radiacao tem origem quer nas transicoes electronicas
que ocorrem nas reacc¢oes quimicas, quer nas transigoes electrénicas, vibracionais e rota-
cionais nas moléculas devidas a colisoes intermoleculares, dependendo neste caso essen-
cialmente da temperatura do fluido. A emissao radiativa de origem térmica estd presente
em toda a mistura e é geralmente mais intensa do que a emissao de origem reactiva, que
ocorre essencialmente na zona de chama.

A determinacdo do campo da radiacao térmica envolve o conhecimento dos co-
eficientes espectrais de emissao, absor¢ao e de dispersao angular. O balanco destas con-
tribuigoes resulta numa equagao diferencial-integral que descreve a propagacao da radiacao
num meio semi-transparente. Nas paredes o balanco radiativo requer o conhecimento an-
gular e espectral da emissao, reflexao e absorgao.

Nao sendo o meio opaco, as trocas radiativas nao podem simplesmente ser des-
critas pelo modelo difusivo habitual, em que os fluxos s@o proporcionais a gradientes. De
facto, as trocas radiativas efectuam-se simultdneamente quer entre elementos de volume
adjacentes quer distantes do gas e entre este e as paredes.

O balanco da energia radiativa é em geral efectuado considerando um feixe de

radiacao e as trocas do feixe com o seu exterior. Estas trocas podem ter lugar por dispersao
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em particulas, contribuindo para a diminuicdo de intensidade do feixe ou para o seu
aumento por dispersao de outros feixes que passem a integrar o feixe considerado. O feixe
diminui de intensidade também por absor¢ao por parte das particulas e gés que atravessa.
E aumenta de intensidade por via das emissoes de radiagao das particulas e gds na direcgao
do feixe. As trocas radiativas com as paredes dependem das suas propriedades de emisséao,
reflex@o e absorcao.

Todos estes fenémenos dependem da temperatura do meio, da sua composicao
e estrutura da superficie (no caso das paredes). Em relagao aos balancos radiativos nas
paredes, introduzem-se normalmente simplificagoes quanto a direccionalidade da emissao,
reflexdao e absorcao de radiacao. Geralmente utilizam-se simplificagoes relativas as pro-
priedades espectrais dos gases. O célculo dos efeitos das propriedades espectrais dos gases
nos balangos de energia é efectuado por exemplo em [ Coelho et al., 2002].

O balanco de energia dum feixe de radiagdo pode ser expresso por (ver por
exemplo [ Modest, 1993]):

4rr
% = —(ka+kd)1+ka%+% P(ﬁ,ﬁ')[(ﬁ) <y, (3.42)
0
em que I é a intensidade da radiacao que se propaga na direcgao 5), s € a distancia na
direccao ﬁ, E, = aTg4 ¢ o poder emissivo do corpo negro a temperatura Ty, k, e kq sao
os coeficientes de absor¢ao e dispersao do meio, e P (6,6) é a probabilidade de que
a radiacao incidente num angulo sélido df) centrado na direccao 6 seja dispersada no
angulo sélido df2 em torno da direccao ﬁ; o (=5.67051 x 1078 Wm=2K™%) ¢ a constante
de Stefan-Boltzmann.

A integragdo numérica directa da equacao de transporte da radiagdo requer a
discretizacao dos angulos sélidos em todo o dominio 47 para cada volume de controlo da
discretizagao do espago da camara de combustao. Em principio, o cdlculo em todas as
direcgoes discretizadas e em todo o volume discretizado seria efectuado em cada iteracao
da simulagao numérica do escoamento com combustao. Este procedimento implicaria um
tempo de cdlculo excessivo. Por este motivo, a equacao (3.42) é resolvida com recurso a
modelos simplificados para a obtencao do termo fonte radiativo na equacao de transporte
da entalpia. Varios desses modelos sao descritos em [ Modest, 1993].

No modelo de zonas de | Hottel e Cohen, 1958], as paredes e o volume de gés sao
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divididos em zonas com propriedades uniformes no interior de cada zona. As trocas de
energia entre cada par de zonas sao calculadas, conduzindo a um sistema de equacoes que
permite determinar os fluxos de calor na fronteira e as fontes e pocos de energia radiativa
no meio gasoso.

No modelo dos momentos ([ Ozisik, 1973]), assim como no modelo dos fluxos
([ Marco e Lockwood, 1975]), a intensidade da radiagao é expandida por uma série de
Taylor truncada, sendo esta expressao substituida na equacao de transporte da radiagao.

O modelo da transferéncia discreta (| Lockwood e Shah, 1981]) considera feixes
de radiacao em direcgoes escolhidas entre pares de paredes e efectua de forma analitica
o balanco de energia de cada feixe em cada volume de controlo discreto atravessado. O
fluxo de energia de todos os feixes numa parede é relacionado com a emissao térmica da
parede. O termo fonte a introduzir na equagao da energia é obtido com base no balango
energético dos feixes em cada volume de controlo.

No método das ordenadas discretas (| Chandrasekhar, 1950], [ Fiveland, 1982]), o
dominio dos angulos soélidos ¢é dividido em angulos sélidos discretos nas varias direcgoes. A
equagao (3.42) é resolvida numericamente para cada um dos angulos sélidos discretizados.

O método de Monte Carlo (ver por exemplo [ Modest, 1993]) aplicado ao trans-
porte de energia radiativa simula a emissao, absorcao e dispersao de energia através de
uma sequéncia de acontecimentos individuais. A emissdo de um feixe radiativo ocorre com
valores iniciais da posigao, direccao e comprimento de onda escolhidos aleatoriamente. O
destino desse feixe é determinado por escolha aleatéria entre as possibilidades de conti-
nuacao de percurso rectilineo, de dispersao, reflexao em superficie sélida ou absorcao. As
escolhas destes acontecimentos sao calculadas por geradores de ntimeros aleatérios propor-
cionalmente as intensidades radiativas da dispersao, absorc¢ao e reflexao do feixe em causa
e as energias envolvidas contabilizadas. Desta forma, os fluxos e as fontes ou pocos de
radiagao sao calculados a partir das médias encontradas para um nimero estatisticamente
significativo de simulagOes elementares.

As variacoes de temperatura e composicao na combustao turbulenta tem efeitos
nao lineares nos fluxos radiativos. A determinacao da interaccao da turbuléncia com a
radiagao ¢ feita por exemplo em [ Song e Viskanta, 1987] e [ Coelho et al., 2002].

No modelo de radiacao adoptado, a espessura éptica do meio é considerada su-

ficientemente pequena, de tal modo que as trocas radiativas entre elementos do géds sao
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desprezadas em face das trocas entre o gés e as paredes.

Outra simplificacao introduzida consiste em considerar que as trocas com as
paredes se podem calcular considerando que, para cada elemento de volume, a temperatura
da parede é uniforme e igual ao valor registado no ponto da parede mais préximo do
elemento de volume em consideragao. Este procedimento, introduzindo simplificagoes
substanciais, podera dar origem a um certo erro no termo fonte da equacao da entalpia,
dado que a temperatura em quase toda a superficie das paredes apresenta valores entre
os 1100K e os 1300K, enquanto os valores da temperatura da mistura gasosa depois da
reacgao se situa em valores até aos 2000K.

As perdas de energia térmica por unidade de volume em trocas radiativas é

calculada pela expressao (| Submodels, 1998])
Qrad = 4o. Z (pk~aPk) . (T4 - T;l) (343)
k

em que o é a constante de Stefan-Boltzmann, p; é a pressdo parcial da espécie k, api
¢ o coeficiente de absor¢ao médio de Planck da espécie k, e T' e T, sao as temperaturas
absolutas do gas e da parede. Os termos apy sao calculados com base em expressoes apre-
sentados na mesma referéncia. Para o cdlculo da emissao radiativa do gas, consideraram-se
as espécies quimicas mais significativas, HoO, COy, CO e CH,4. Para as duas primeiras

espécies, ap € representado sob a forma

ap = 25: e (10190> ' (3.44)

n=0

em que os coeficientes ¢, tém os valores indicados na tabela 3.2:

H>,O COs
o —0.23093 +18.741
1 —1.12390 —121.310
o +9.41530 +273.500
c3 —2.99880 —194050
4 +0.51382 +56.310
cs | —1.8684 x 107° | —5.8169

Tabela 3.2: Valores dos coeficientes ¢,, da equagao (3.44).
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Para o metano a expressao de ap é a seguinte:

ap = 6.6334 — 0.0035686 x T + 1.6682 x 107° x T? +2.5611 x 10719 x 73

—2.6558 x 10714 x 1 (3.45)

e, para o C'O, a expressao de ap é a seguinte:

ap=co+T. {Cl +T. [CQ +T. (03 + T.C4)]} s (346)

em que os coeficientes ¢ dependem da temperatura de acordo com a tabela 3.3.

T < 750K T > 750K
o +4.7869 +10.09
¢l —0.06953 —0.01183
co | +2.95775 x 107% | +4.7753 x 1076
c3 | —4.25732 x 1077 | —5.87209 x 10~10
ca | —1.86840 x 10710 | —2.5334 x 10714
Tabela 3.3: Valores dos coeficientes ¢,, da equacao (3.46).
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Capitulo 4

Modelo matematico

Os modelos fisicos e quimicos da combustao turbulenta apresentados nos capitulos
anteriores sao descritos por intermédio de um sistema de equagoes diferenciais. Os parametros
que constam nessas equacoes podem ser constantes ou podem ser calculados directa ou
indirectamente por intermédio de relagoes algébricas, permitindo o fecho do sistema de
equacoes.

O sistema de equacoes diferenciais e algébricas que descreve o escoamento reactivo
nao tem solugao analitica, pelo que a determinacao dos campos das varidveis dependentes
¢é feita com recurso a métodos numéricos. O método de cdlculo usado neste trabalho
baseia-se no método dos volumes finitos. O dominio de céalculo é dividido em volumes de
controlo que preenchem completamente esse dominio. Integrando as equacgoOes diferenciais
no volume de controlo, estas sao transformadas em equagoes algébricas aproximadas. O
sistema de equagoes algébricas pode ser resolvido em ordem as varidveis dependentes,
obtendo-se os campos destas varidveis em funcao do espago e do tempo discretizados.

A discretizacdo pode ser efectuada usando um sistema de coordenadas carte-
sianas. A geometria das fronteiras pode no entanto ser pouco regular, criando dificuldades
na discretizacao do espago e no tratamento numeérico das condi¢oes de fronteira. Nos ca-
sos em que as fronteiras nao tém geometrias simples, nao é facil fazer coincidir as faces
dos volumes de controlo com as fronteiras. Por este motivo, desenvolveram-se métodos
de coordenadas cartesianas em que os volumes de controlo das fronteiras sdo seccionados,
métodos usando malhas nao estruturadas e malhas em coordenadas curvilineas nao or-

togonais. Neste caso as equagoes de transporte devem ser expressas nestas coordenadas
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espaciais.

A simulacdo do escoamento reactivo é efectuada com base na resolucao de equacoes
de transporte que permitem a determinacao dos valores médios da pressao, componentes
da velocidade, fraccoes massicas e temperatura. O modelo matemadtico inclui um con-
junto de equagbes discretizadas que resulta das equagoes (2.30)-(2.33), (3.10) e (3.11),
com alguns dos seus termos modelados para permitir o fecho do sistema.

Pelo facto de ser necessario conhecer o campo de pressoes e de nao existir entre
as equagoes apresentadas nenhuma equacao de transporte da pressao, torna-se necessario
um método para calculo da pressao a partir da equacao da continuidade. No método a
utilizar para o cdlculo da pressao, esta deve ser calculada em conjunto com a velocidade.

O campo da temperatura é determinado a partir do campo da entalpia. Uma
vez determinados os valores de h por solugao da equagao (2.33), resolve-se a equagao 7L(T )
(3.39) para obter T'(h).

Os valores médios das fracgoes massicas Y nao sao obtidos pela solugao das suas
equacgoes de transporte discretizadas. Os valores instantaneos de Y3 sdo determinados
fazendo uso do modelo das flamelets. A equacao (3.21) é discretizada e os valores de Yy
calculados como fungoes dos valores instantaneos e discretos de Z e x. Usando a f.d.p.
destas variaveis, os valores médios das fracgoes massicas podem ser obtidos por integracao
numérica, conforme descrito no capitulo anterior.

No método dos volumes finitos, as equagoes de transporte algébricas, resultantes
da discretizacao das equagoes de transporte diferenciais, relacionam os valores das variaveis
dependentes em volumes de controlo que sdo vizinhos préximos. A solucdo de sistemas
de equacoes deste tipo é efectuada por métodos iterativos, indicados nos casos em que as

equacoes nao sao lineares e o nimero de equacoes é elevado.

4.1 As equacoes de transporte em coordenadas curvilineas
nao ortogonais
Nas equacoes de transporte em coordenadas curvilineas nao ortogonais podem

utilizar-se componentes das velocidades paralelas as coordenadas, como, por exemplo,

em [ Demirdzic, 1982]. No entanto, para o cdlculo numérico de escoamentos, esta op¢ao
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requer geralmente curvaturas moderadas nas coordenadas espaciais, o que nem sempre
¢ adequado a geometria do escoamento. QOutra alternativa consiste na utilizagdo, em
conjunto com as coordenadas curvilineas, das componentes cartesianas da velocidade (v.
p. ex. [ Hirt et al., 1974]). Nesta opgao nao estdo presentes nas equacoes os termos de
curvatura das coordenadas, pelo que a sua utilizagado nao é tao sensivel as propriedades
da malha. E este tipo de representacao para as componentes dos vectores e tensores que
serd usada neste trabalho, adoptando a nomenclatura apresentada em [ Peric, 1985].

Designaremos as coordenadas cartesianas por y; e as coordenadas curvilineas por
ZT;.

A transformacao das derivadas cartesianas em derivadas em ordem as coorde-

nadas curvilineas é obtida por

0 8xj 0
= — . 4.1
8yi ayi 8CU]‘ ( )
A equagao de conservagao da massa (2.30) transforma-se em
dp 0U;
J—+——L=0 4.2
Bt 8xj ’ ( )
em que
U; = piiBi (4.3)
e
ox;
= J =2 4.4

em que J é o jacobiano da transformacao de coordenadas y; = y; (z;).
O volume diferencial dV expresso em termos das coordenadas curvilineas tem a
expressao ([ Peric, 1985])
dV = Jdzidxadzxs . (4.5)

A utilizagéo da transformacao de varidveis independentes na equacao de trans-
porte do valor médio de uma varidvel escalar ¢, equagao (2.28), utilizando componentes
cartesianas da velocidade, conduz a equacao

opp 9 (..~ Ty 9 _
D9y 9 vg--2%%R, | =1 4.
Tt T ox, (Uﬂd) 7 oz, J’“) = (4.6)

em que

Bij = BjrBik (4.7)
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I'y = £ é o coeficiente de difusao de 5 e 54 o termo fonte.
Pry

A equagao de conservacido do momento linear toma a forma

O, O [y w (g O, 20 0h,
J ot +8xj|:Ujuz J(a.kaBjk+ a$k /Bkl/Bjm g(szmaxkﬁknﬁ]m>

2
—§5imﬁkﬁjm +p5ji:| = J35y, . (4.8)

4.2 Discretizacao das equacoes de transporte

Os métodos numéricos usados para resolver os problemas de escoamento de flui-
dos sao variados e transformam as equagoes diferenciais em equacoes algébricas aproxi-
madas. Nos métodos espectrais (ver [ Gottlieb e Orszag, 1977]), os operadores diferenci-
ais mantém-se inalterados, enquanto as varidveis dependentes sao decompostas em séries
truncadas de fungoes ortogonais.

No método dos elementos finitos, o dominio de célculo é dividido em elementos,
em cada um dos quais a variavel dependente é representada por uma funcgao, geralmente
um polinémio. A aplicacdo desta forma aproximada na equacao de transporte conduz
a um residuo cuja minimizacdo permite a correccao dos coeficientes. No método dos
elementos finitos, cada varidvel dependente é substituida por um conjunto de fungoes
simples cada uma delas vélida em cada volume do dominio discretizado. A substituicao
destas fungoes nas equagoes de transporte gera erros de conservagao. A correcgao destes
erros permite recalcular os coeficientes das fungoes propostas e aproximar-se da solucao
exacta do problema (ver por exemplo [ Zienkiewicz e Taylor, 1991]).

No método das diferencas finitas, o dominio é representado por um conjunto de
nds em que a varidavel dependente é expressa por uma série de Taylor. A série é truncada
e inserida na equagao de transporte. Substituindo as derivadas por diferencas finitas,
obtém-se uma equacao algébrica de trnsporte aproximada. Estas séries sdo truncadas
para permitir o calculo aproximado dum numero finito de coeficientes.

O método de discretizagao escolhido é o método dos volumes finitos. Neste
método, o dominio é dividido em volumes de controlo nos quais as equagoes de trans-
porte sao integradas. As derivadas que subsistem apds a integracao sao substituidas por
diferencas finitas, resultando em equagoes algébricas em todos os nds representativos dos

volumes de controlo do dominio de calculo. Os valores dos fluxos da variavel dependente
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nas interfaces entre volumes de controlo sdo expressos de forma a terem um valor tnico,
conferindo um caracter conservativo as equagoes algébricas de transporte. Dado o niimero
de nés envolvido (e portanto o nimero de equagoes) e pelo facto de estas nao serem li-
neares, a forma mais econdmica de resolver o sistema de equagoes de transporte consiste
na utilizagdo de métodos de solugao iterativos.

As malhas que dividem o dominio de cédlculo em volumes de controlo podem ser
de varios tipos. As malhas rectilineas ortogonais sao as de mais simples utilizacdo, apre-
sentando problemas nas fronteiras irregulares. Estes problemas podem ser ultrapassados
pela utilizacao de condig¢oes de fronteira em que os volumes de controlo sao constituidos
por fracgoes de sélido e de fluido. Em fronteiras complexas, é vantajosa a aplicacao de
malhas de alta densidade local. Nestes casos, com o uso de malhas rectilineas, estas densi-
dades elevadas s6 podem ser atingidas recorrendo a novas malhas refinadas nessas regioes.
As malhas curvilineas nao ortogonais possuem a flexibilidade suficiente para se ajustarem
a fronteiras complexas, embora as equagoes de transporte tomem formas mais complexas.
As malhas nao estruturadas apresentam flexibilidade total, quer no que diz respeito ao
acompanhamento de fronteiras, quer na escolha das densidades apropriadas da malha. No
entanto apresentam complexidades maiores em termos da discretizacao das equacgoes de

transporte.

4.2.1 Discretizagao das variaveis independentes

Nas equagoes de transporte a serem discretizadas, as varidveis de espaco uti-
lizadas sao curvilineas nao ortogonais. Mantém-se no entanto as componentes cartesianas
das velocidades. A discretizacao é efectuada pelo método dos volumes finitos e baseia-se
nos métodos apresentados em ([ Peric, 1985]).

Os termos das equacoes diferenciais sao integrados em cada volume de controlo
em que se divide o dominio de cdlculo. O valor das varidveis dependentes é considerado
uniforme no interior de cada volume de controlo. Os fluxos das varidveis dependentes
nas faces dos volumes de controlo sao calculados através de valores interpolados dessas
variaveis. A atribuigao de valores inicos aos fluxos em cada face torna possivel uma anélise
conservativa das grandezas fisicas que figuram como varidveis dependentes nas equagoes.

Nos sistemas com geometria cilindrica, os volumes de controlo da malha tém
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igualmente esta simetria, como representado na figura 4.1. Na discretizacao, o valor de
060 terd um valor unitdrio. A distancia dx; entre nds sucessivos na direccdo x; da malha

curvilinea pode, sem perda de generalidade, ser considerada unitaria ([ Peric, 1985]).

N\
Y,

v

Y,

Figura 4.1: Volume de controlo com simetria cilindrica.

Para a discretizacao das equacgoes de transporte, os termos das equagoes (4.2),
(4.6) e (4.8) sao integrados num volume de controlo genérico §Vp que engloba o né P da
malha (figura 4.2).

Nas equacgoes de transporte apresentadas, existem derivadas em ordem ao tempo
que representam a nao estacionaridade dos fenémenos, termos representando os fluxos
convectivos e difusivos e termos fonte. Para se efectuar a discretizacao, todos estes termos
sdo integrados no volume de controlo dV. Estes integrais sdo substituidos por expressoes
algébricas aproximadas em que as varidaveis continuas sao substituidas por varidaveis dis-
cretas.

Utilizando o teorema de Gauss, o integral de volume dos termos de transporte
convectivo e difusivo pode ser expresso por intermédio de integrais de superficie sobre as
fronteiras do volume de controlo, resultando em fluxos da varidvel dependente sobre as

faces do volume de controlo. Nestas integragoes, consideram-se uniformes os valores das
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Figura 4.2: Projeccao em Y; — Y do volume de controlo P e seus vizinhos préximos
segundo os eixos X1 e Xo. As faces entre volumes de controlo sdo representadas por letras
mintsculas.

variaveis dependentes sobre as faces. O termo fonte é discretizado directamente efectuando
a integracao volumica. Nestas integracoes, considera-se uniforme o valor do termo fonte

no volume de controlo e igual ao seu valor no ponto representativo P.
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Tabela 4.1 Expressoes de C; e b;; para discretizacao dos coeficientes [3;;.

Os coeficientes 3;; de transformacao entre coordenadas sao discretizados do

seguinte modo ([ Peric, 1985]):

Bij ~ Cibsj , (sem adigao de termos com indices repetidos) (4.9)

em que as expressoes de C; e b;; sao dadas na tabela 4.1. (y;)’ ¢é a variacao da coordenada,

cartesiana y; associada a variacao da coordenada curvilinea x;.
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Os coeficientes B;; sao discretizados por

Bij ~ C;C;.bibj, , (adicdo de termos com indice k repetido). (4.10)

4.2.2 Discretizagao dos fluxos convectivos

Recorrendo ao teorema de Gauss, a integragao volimica dos termos convectivos

da equagao (4.2) conduz a integrais de superficie do tipo

/UidAi ~ ﬁﬁjbij‘ =F (4.11)
A;
que representa o fluxo de massa através da superficie A; transversal a coordenada x;.

Como exemplo, o fluxo de massa na face A, é calculado por intermédio de:

/ (U1dA), ~ Fie = (U16x20x3), = P, (W1b11 + U2b12 + usbi3), (4.12)
Ae
U; é o caudal méssico que atravessa a face ¢ do volume de controlo por unidade de superficie
dessa face.
A discretizacao dos termos convectivos da equacao de transporte de gg conduz a

aproximagoes como a seguinte para o fluxo convectivo sobre a face e:

I¢ = / UrpdA ~ Fied, (4.13)
Ae

4.2.3 Discretizacao dos fluxos difusivos

0 (_Te 04 p Y sao i
Os termos da forma iy ( 7 oy Bjj, ) sao integrados nos volumes de controlo
por meio do teorema de Gauss. Este termo difusivo integrado e discretizado para a face e

apresenta a forma aproximada

122 (53) (30 =0) = (5¢) [Pr(5u=8) +0u (5=3)] @10

em que D;; = bjbjr. Os indices mindsculos referem-se a posicoes sobre as faces. Os
termos do tipo (¢ )e (valor de ¢ no ponto n da face e) serdo calculados por intermédio de
interpolacoes dos valores de ¢ dos nés principais da malha.

Na discretizacao, as derivadas que persistem apds integracao com uso do teorema

de Gauss sao aproximadas por diferencas finitas. Os fluxos difusivos na direc¢do x; que
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dependem de diferencas entre valores da varidvel dependente nessa mesma direccdo, tal
como o primeiro termo na equagao (4.14), sao designados por termos difusivos ”normais”.
Os fluxos difusivos na direccao z; que dependem de diferencas entre valores da varidvel
dependente noutras direcgoes, tal como os dois tltimos termos na equacao (4.14), referem-
-se como termos difusivos ”cruzados”.

Para qualquer das componentes da velocidade u;, os termos difusivos que incluem
os factores Bj, sao integrados e discretizados de forma analoga a apresentada para a
variavel ¢.

A equacao (4.8) de transporte da componente i do momento linear inclui no

primeiro membro os termos

1 0 Oy, 2 oy, 2. _
~4a. |7 7 iMim TS zm nMzim _*5im k m | s 4.1
Jaxj |: ( B /6] ﬁk ﬁ] > 3 P ﬁ] ] ( 5)
que podem ser reescritos na forma
1 0 7] 2 2
4. |7 7 mi *5im nn | — 1m k m 4.1
J@xj[J<w 3 “) 3 p]ﬁf (4.16)

em queé Wmi = axk /Bkl

O termo wyy,; relaciona-se com o fluxo difusivo em malhas nao ortogonais, tendo
normalmente valores de ordem de grandeza inferior aos dos outros fluxos convectivos e
difusivos. Por este motivo se inclui normalmente no termo fonte, tal como os termos
difusivos cruzados. A integragao destes termos em §V usando o teorema de Gauss, seguida
de discretizacao, resulta em fluxos nas faces que, para a componente u; da velocidade numa

face transversal a coordenada curvilinea x;, toma a forma:

+ { £ [b,ﬂ (5im)" — 2Gimbin (m)ﬂ bim — ?éféimpkbjm} . (4.17)
O sinal + aplica-se na face do volume de controlo de menor valor da coordenada curvilinea
x; (faces w, s, b). Para a equagao da componente da velocidade up, este fluxo difusivo na
face s teria a expressao:

" 2 ~
L (L) [ 6 b= St G b | = bt} (as)

S
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4.2.4 Discretizagao dos termos fonte e dos termos dependentes do tempo

O integral do termo fonte no volume de controlo é discretizado da forma seguinte:

/ J5gdrdradrs ~ (55)p .0Vp (4.19)
oVp
Se o termo fonte depender de forma néo linear da variavel dependente da equacao
de transporte, (5¢), ¢ linearizado em relagao a esta varidvel, contribuindo para evitar a
divergéncia no calculo iterativo ([ Patankar, 1980]).
No termo fonte da equagao de transporte de k, sy = G — pe, o termo de geracao
de turbuléncia, G = —ﬁzjg’\u/;' g—g; é modelado pela hipotese de Boussinesq. Integrando este

termo em 6Vp e discretizando conduz a seguinte expressao (| Peric, 1985)):

2

Gp.0Ve = () p - {2 [(5&1)1 bi1 + (611)% boy + (671)° bgl] +
12

[ 5tz +
o~ T 2

[ 53 bss| +
+

+

2 | (0us) ) (du2)
2 (57) )by (657" b
[(5%)1 bia + (6U1)? baa 4 (871> bag + (0T2)" by + (0T2) bay + (6Ua)® b3y i
(dus3) ) (dus)

(4.20)

12

[(5@)1 bis + (6T2)? bag + (6T2)> bss + (6T3)" bra + (6T3)? by + (6T3)> bsa

[ E—

1.

Os termos com paréntesis curvos da forma ((5(;5)j designam incrementos da grandeza
¢ segundo a direccao x;. Os expoentes afectando paréntesis rectos representam poténcias.

Os termos de pressao que constam na equagao do momento linear nao sao inte-
grados com uso do teorema de Gauss, mas directamente como termos fonte. Considerando

a equacao de transporte da componente da velocidade cartesiana 1,
0 _ _ _ _
= | { 5,.PPn | dzrdwadas = — (P = D) biip — (P = Ps) b21p — (P = Pp) barp (4:21)
J

Os termos b;; sao calculados no né P e nao nas faces como sucederia com a
aplicacao do teorema de Gauss.
Os termos nao estaciondrios sao integrados da mesma forma que os termos fonte,

sendo a derivada em ordem ao tempo aproximada por um quociente de diferencas finitas.
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4.2.5 Discretizagao da equagao de conservagao da massa

Integrando os termos da equagao de conservagao da massa e efectuando a dis-
cretizacao, obtém-se uma equacao discretizada que relaciona os fluxos de massa nas faces
do volume de controlo:

op
5t

Os indices w, e, s,n, b, ¢, referem-se as faces do volume de controlo.

—0Vp + Fio — Fry + Fo, — Fos + F3. — F3, =0 . (4.22)

4.2.6 Discretizacao das equacoes de transporte das variaveis escalares

A equagao duma varidvel escalar (4.6) expandida tem a forma

J59,0<Z5_|_a[ U — <a¢311+ a(251912-1-88%333) +

8t 8331 a 1)

Usp — <8¢ 321+@B22+ giB 3)

9
81‘2

Usdp — (%331 + 0% B3 + 9% B33)

B 92y +

0

=J354 . 4.2
5o T3 (423)

0 O0xa Ox

A integragdo no volume 0Vp é feita de acordo com as regras apresentadas nas

subseccoes anteriores. Desta integragao resulta uma equagao da forma

(%02) W04 417), = 0 419, 0 4 19), = (10417,
P

(I€+1P), — (I°+1P), = (55) 6Vp (4.24)

em que I e IP sao fluxos convectivos e difusivos de ¢ sobre as faces.

4.2.7 Discretizagao das equacoes de transporte das componentes da ve-

locidade

Os termos de transporte convectivo e difusivo das componentes da velocidade que
apresentam as mesmas formas que para o caso da varidavel ¢ sao discretizados de forma
andloga a das expressoes (4.13) e (4.14).

Devido ao facto de terem geralmente ordens de grandeza inferiores aos restantes
termos difusivos, os termos difusivos cruzados, assim como os termos incluindo os parame-

tros w;; e a energia cinética turbulenta, sao incluidos no termo fonte.
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4.2.8 Calculo das variaveis dependentes nas faces

Os fluxos convectivos sdo expressos em termos dos valores das varidveis depen-
dentes nas faces, pelo que se torna necessaria uma forma de determinar estes valores em
funcao dos seus valores nos nés da malha. O método geralmente usado consiste na re-
alizagdo duma interpolacao linear, que pode ser feita com recurso aos factores A. Por

exemplo para a face e,

be = dp.Ae + dp. (1 = Ae) (4.25)
em que A, é definido da forma seguinte:

Ao = dep , (4.26)

dgp
em que d.p representa a distancia entre a face e e o n6 P e dgp a distancia entre os nés
EeP.
Numa outra forma de interpolacao que decorre da solucao da equacao de difusao
estaciondria sem termo fonte num sistema com simetria cilindrica, o factor A\, tem a
expressao

Inr. —Inrp

A (4.27)

° lnrg—Ilnrp’
sendo r a coordenada radial. Esta expressao nao pode ser usada sem alteracao para valores
de r nulos.

Os valores de A calculados com o perfil logaritmico aproximam-se, com o aumento

de 7, dos calculados com o perfil linear.

4.2.9 Condigoes de fronteira

As equagoes de transporte discretizadas tal como a equagao (4.24) sao resolvidas
em todos os volumes de controlo interiores do dominio de cédlculo. Nas fronteiras, os fluxos
das varidveis dependentes sao expressos de forma diferente da forma apresentada para um
volume de controlo interior.

Em fronteiras em que o escoamento entra no dominio de calculo e os valores
da velocidade e das variaveis escalares sao conhecidos, sao colocados nés na superficie de
entrada coincidindo com as faces de entrada dos volumes de controlo de entrada. Os fluxos

difusivos e convectivos nos volumes de controlo de entrada sao calculados por intermédio
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dos valores das varidveis nos nés da superficie de entrada. Nos casos em que os valores
das varidveis dependentes nao sao conhecidos nas entradas, eles terao de ser estimados por
intermédio de extrapolagOes ou por expressoes empiricas. Os valores de k e € podem ser

estimados por
k3 /2

L )

em que I (intensidade da turbuléncia) e L sdo parametros ajustaveis e Uy é a velocidade

k=TIU? , £ (4.28)

de entrada.

Nas fronteiras de saida do escoamento, os fluxos nas faces de saida sao calculados
segundo os procedimentos estabelecidos para os volumes de controlo interiores. Caso seja
necessario estimar valores de varidveis sobre a superficie de saida, poderd proceder-se a
extrapolagao dos valores interiores.

Nas fronteiras constituidas por paredes impermeaveis, os fluxos convectivos sao
nulos e os fluxos difusivos dependem de gradientes normais & parede.

A pressao nas paredes pode determinar-se por extrapolacdo dos seus valores nos
nos interiores.

No ambito do método de calculo e correccao de pressao e velocidade SIMPLE, a
correccao da pressao p’ é nula na fronteira sélida se o valor da pressao for especificado.

O modelo de turbuléncia k — € na sua forma classica sé é valido para nimeros

de Reynolds elevados. Junto as paredes o niimero de Reynolds turbulento local

2
ne
¢é baixo e os efeitos viscosos sao importantes, pelo que se torna necessario abandonar
os céalculos baseados no modelo k — ¢ classico. Em sua substituicdo usam-se perfis das
variaveis, chamados fungoes de parede, que nao sao calculados pelas equagoes de trans-
porte.
Supondo que, num escoamento estacionario junto a parede, o gradiente de pressao

nao varia com a distancia a parede, e admitindo que o comprimento de mistura é propor-

cional & distancia a parede, [ Prandtl, 1925] determinou o seguinte perfil da velocidade:
ot =L (BEy") | (4.30)
K

em que k = 0.42 ¢é a constante de Von Karman e E = 9.8 é uma constante empirica, ut e
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y+ sao definidos por

~ 1/2
+ U + (Tf/p)
S T 430
em que
du, ar
= G ) L (132)

¢ a tensao na parede, sendo Uy, a projeccao da velocidade paralelamente a parede e n a
coordenada de espaco normal a parede.

Na zona préxima da parede em que o escoamento € laminar, o perfil da velocidade
é uT = y*. Igualando as duas expressoes de u', encontramos o valor de y™ = 11.2, que
pode assim considerar-se como zona de transicao entre os regimes laminar e turbulento
nas proximidades de uma parede.

Em regime estacionario, sendo desprezaveis os termos de transporte da energia
cinética turbulenta, as taxas de producao e dissipagao sao iguais (equagao 3.10). Nestas
condigoes, as fungoes de parede para k e € sao ( [ Ferziger e Peric, 2002]):

v
Kppyt

Detalhes sobre a aplicagao dos diversos tipos de condigoes de fronteira sdo apre-

_1
k=pCy>Ty¢ ; €= (4.33)

sentados por exemplo em [ Versteeg e Malalasekera, 1995].

4.3 Método de solugao

Nas equagoes (4.13) e (4.14), os valores de ¢ nas faces sdo expressos em termos
dos valores de ¢ nos nés principais por meio de interpolagoes. Por substituicao na equacgao
(4.24), obtemos uma equacao algébrica dependente dos valores de ¢ no né P e nos nos

vizinhos que pode ser explicitada em ¢p, assumindo a forma:

appp = awow + apdg + asps + andn + appp +achc + b , (4.34)

em que os coeficientes ayw, ag, as, ay, ap € ac dependem de parametros geométricos da
malha, propriedades do fluido e componentes da velocidade. No regime estacionario em que
estaremos interessados, b ¢ o integral volimico do termo fonte s, no volume de controlo.

Nos casos em que o termo fonte é fungao de ¢, convém linearizé-lo (ver [ Patankar, 1980]):

b= S¢ =Sc+ Spop . (4.35)
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Rearranjando esta equacao de forma a que o coeficiente b inclua apenas o termo S¢, o

coeficiente ap tem a seguinte expressao:
ap:aW+aE—|—a5—|—aN+aB+ac—Sp. (4.36)

Nos problemas envolvendo escoamento de fluidos, as equacoes discretizadas nao

sao lineares, sendo geralmente mais simples e rdpido utilizar métodos de célculo iterativos.

4.3.1 Calculo do termo convectivo

No célculo do fluxo convectivo intervém os valores da varidavel dependente nas
faces do volume de controlo. Estes valores tém de ser expressos em termos dos valores nos
nos principais. Geralmente os perfis das varidaveis dependentes nao sao lineares, pelo que
os valores que assumem nas faces nao sao interpolagoes lineares dos seus valores nos nés
principais. Dependem em particular da grandeza relativa dos fluxos difusivo e convectivo
na face f,

op—9or

IP =47, A : I¢ = (puA =F 4.37
f f fo_xF ) f (pu )f¢f f(z)f: ( )

em que o indice f designa a face do volume de controlo entre os nés P e F'. Os sinais + e
— aplicam-se nos casos em que Tp — T € positivo ou negativo, repectivamente.

O esquema de diferencas centrais, em que ¢y é calculado por interpolacao linear
dos dois nds vizinhos mais préximos, apresenta em certos casos problemas que conduzem a
instabilidade nos calculos. Uma solugao encontrada que permite a estabilidade do célculo
(condicionada ao valor de u) é o esquema upwind de [ Courant et al., 1952], em que a
varidvel ¢y é atribuido o valor ¢ do né a montante.

No caso simplificado dum escoamento unidimensional estaciondrio sem termo
fonte, sendo uniformes as propriedades do fluido, o perfil da varidvel ¢ entre dois nos da

malha, por exemplo P e E é dado por
U
¢ =C+ B.exp [Ip_‘d) (y — yp)] (4.38)
em que C' e B sao constantes que dependem de ¢p € ¢g.

O perfil sera linear apenas quando

pe=-"" __¢ . (4.39)

(T'y/dy)
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em que Pe é o nimero de Peclet do escoamento. O valor de ¢ nas faces do volume de
controlo deve assim ser calculado por um esquema de interpolacao apropriado que assegure
que o fluxo convectivo tenha valores proximos dos exactos. O fluxo difusivo nao requer
nestas condi¢oes qualquer tratamento especial, sendo determinado por uma aproximagao
linear de 0¢ /0y, com eventual interpolagao nao linear do coeficiente difusivo I'y.

Entre os varios esquemas de interpolagao possiveis ([ Patankar, 1980]), o esquema
hibrido tem uma forma simples e assegura um perfil proximo do exacto unidimensional
com um baixo custo em termos de tempo de cdlculo. Este esquema de discretizagao, que
é uma composicao dos esquemas de diferencas centrais e upwind, conduz aos seguintes

coeficientes da equagao (4.34):
aw = Dy M (|Pey|) + max (Fy, 0)
ap = DM (|Pe.|) + max (F,,0)
as = DM

Peg|) + max (Fy, 0)

(

(

an = DypM (|Pey|) + max (F,, 0)

ap = DyM (|Pes|) + max (F, 0)
(

ac = D.M (|Pe.|) + max (F¢,0) (4.40)

em que

M (|Pe|) = max [0, (1 — |Pe| /2)] ; Pe = % ; D=—— (4.41)

e os fluxos de massa F' sao calculados pela equacao (4.11).

O esquema hibrido resulta num perfil das variaveis dependentes préximo dos
perfis exactos, dentro dos pressupostos admitidos. Em escoamentos multidimensionais,
com propriedades ndo uniformes (como sucede particularmente na combustao), os perfis
das variaveis implicitos neste esquema poderao conduzir a erros significativos.

Nos locais em que o vector velocidade é obliquo em relacdo as superficies de
coordenadas constantes da malha, o esquema hibrido produz difusdo numérica, isto é,
introduz um excesso de transporte perpendicular as isolinhas da velocidade, mesmo nos
casos em que o coeficiente de difusao é nulo.

Varios esquemas de ordem superior (por exemplo, ver referéncias em
[ Darwish e Moukalled, 1994]) tém uma maior precisao, mas frequentemente introduzem

oscilagoes nos casos em que sao elevados os gradientes das propriedades e o nimero



4.8 Método de solugdo 78

de Peclet. Varios métodos desenvolvidos para evitar este problema sao referidos em
[ Darwish e Moukalled, 1994].

[ Leonard, 1988] generalizou o tratamento de métodos de ordem elevada por in-
termédio da introducao de varidveis normalizadas. Na determinacao do valor de ¢ na face
f, s@o considerados dois nés a montante da face e um a jusante. As varidveis dependentes
e independentes normalizadas sao definidas pelas equagoes

¢ — o4 S

- — by To—xy

r— Ty

¢ = (4.42)

O indice + refere-se ao né mais a montante no escoamento e o indice — ao né a jusante,
enquanto o indice C' se refere ao né intermédio. Usando coordenadas curvilineas, as
variaveis z1, r¢ e x— podem ser consideradas como as distancias ao né localizado em x .

Um dos esquemas que pode ser expresso em termos de varidveis normalizadas
é 0 esquema MUSCL (de "Monotone Upstream-centered Schemes for Consevation Law”,
[ Van Leer, 1977]). Neste esquema, os valores das varidveis normalizadas nas faces sao

calculados a partir das expressoes:

b =E%%c  se 0<go <

%fzﬁff—chrac se %C<$c<1+ffc—£f (4.43)
or=1 se 14+Zc - <¢c <1

q/b\ f = <$c nos casos restantes

Para aplicagao deste esquema em programas numéricos que usam originalmente
outros esquemas de interpolagdo (como por exemplo o hibrido), usa-se o procedimento
de correcgao diferida ([ Rubin e Khosla, 1982]). Neste procedimento, o fluxo convectivo
calculado com um esquema de ordem baixa é substituido pelo fluxo calculado por um
esquema de alta resolucao.

Na equacgao (4.24) utilizando um esquema B de baixa resolugao, os termos con-
vectivos tém a expressao qub? . Num esquema A de alta resolucao, estes termos tém a
expressao F' fgbﬁ. Mantendo o primeiro membro inalterado, introduz-se a correcgao diferida
como termo fonte adicional constituida por um somatério de termos da forma Ff(qﬁ]l? — gzﬁj}).

Num caso unidimensional estaciondrio, a equagao (4.24) assume a forma

(I¢+1°) - (1°+17), =S. (4.44)



4.8 Meétodo de solugao 74

Substituindo os fluxos convectivos pelas suas expressoes obtidas da equagao (4.37), e in-

troduzindo as correccoes F(¢B — ¢4) dos fluxos convectivos, obtém-se
(194+17), = (I +17),, = S + Fo(6f — 67) — Fu(0l — 63)- (4.45)

Esta equagao pode tomar uma forma andloga a da equacao (4.34), em que a correc¢ao dos

fluxos convectivos é calculada de forma explicita.

4.3.2 Método SIMPLE de solugao das equacoes discretizadas

As equagoes de conservacao do momento linear discretizadas permitem o calculo
das componentes da velocidade, supondo conhecidos os termos fonte, incluindo o gra-
diente de pressao. O termo de pressao discretizado pela equagao (4.21) inclui valores
localizados exclusivamente nas faces do volume de controlo. Estes valores, se calculados
por interpolacao dos seus valores nos nés da malha conduzem a uma equacgao de u;p que
nao depende do valor de p no né P, mas apenas nos nos vizinhos. O calculo de u; num
né de indice par depende apenas dos valores da pressao nos indices impares. Um campo
de pressoes em que se adicionasse uma constante aos valores de p com indice par (por
exemplo) resultaria em valores das componentes da velocidade inalteradas. Ou seja, é
possivel que a evolucao de um célculo iterativo conduza a um campo de pressoes irrealista
e a campos de velocidade realistas. Este facto pode ter consequéncias nas condicoes de
fronteira assim como nas propriedades dependentes da pressao. Um método para evitar
este problema foi proposto por [ Harlow e Welch, 1965] e consiste na adopcao de malhas
para as componentes da velocidade desfasadas em relacdao a malha das variaveis escalares.
Os gradientes da pressao passam a ser calculados a partir de valores da pressdao em nds
adjacentes ao né da componente da velocidade. Nos casos em que a discretizacao é efec-
tuada numa malha tnica, como no caso presente, o problema pode ser resolvido evitando
interpolacées lineares para o calculo da pressao nas faces dos volumes de controlo, como
se descreve nesta sec¢ao ([ Rhie, 1981], [ Peric, 1985]).

O célculo da pressao pode ser efectuado por diversos métodos, por exemplo
SIMPLE ([ Patankar e Spalding, 1972]), SIMPLER ([ Patankar, 1980]),
SIMPLEC ([ Van Doormal e Raithby, 1984]) e PISO (] Issa, 1986]).

Nao existe no sistema de equagoes do escoamento considerado uma equacao em

que a pressao conste de uma forma explicita, com a excepgao das equagoes utilizadas para
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o calculo das componentes da velocidade. No entanto, a equacao de conservacao da massa
surge como uma equacao dependendo exclusivamente das componentes da velocidade.
Esta equacao condiciona por isso os valores dos termos que nas equagoes do momento
linear nao dependem da velocidade, como é o caso do gradiente da pressao.

A substituicdo de expressoes das componentes da velocidade (obtidas por in-
termédio das equagbes do momento linear discretizadas) na equagdo de conservagiao da
massa conduz a uma equacao que inclui a varidvel pressao nas faces do volume de con-
trolo. Existe por intermédio desta equacao um acoplamento entre as componentes da
velocidade nos nés da malha e os valores da pressao definidos nas faces.

A equacao de transporte discretizada da componente u; da velocidade tem uma
forma andloga a da equagao (4.34) em que se substitui ¢ por u; e, no termo fonte, se inclui
o termo (4.17) e explicita o termo de pressao discretizado de acordo com a equagao (4.21).
A equagao discretizada de u; pode entao assumir uma forma andloga & da equagao (4.34).

Separando o termo de pressao do termo fonte, u;p pode ser calculada por intermédio da

expressao:
wip = Hp (im) + (Qji) p (50)p + Cip (4.46)
em que
Z AmUim b
Hp (ujp) = “—— e Qu=-=2 (4.47)
ap ap

e Clp é o termo fonte da equacao de transporte de u; excluindo o termo de pressao.
A equacao (4.22) depende dos valores das componentes u; nas faces do volume
de controlo, que podem ser calculadas fazendo uma média linear dos valores de u; entre

nos adjacentes. Por exemplo para a face e,

Uje = He (Uzm) + (Qli)e (pE - pP) + (QZi)e (pne - pse) + (Q3i)e (pce - pbe) + Cz(e (448)

em que as grandezas com indice e sao determinadas pelas médias nos nés P e E e termos
como pne sao determinados pela média de p nos quatro nés mais préximos do vértice ne.
Pelo facto de p e C! nao serem em geral funcoes lineares de u; faz com que esta média nao
seja uma média linear em wu;.

A substituicao das expressoes (4.48) das componentes da velocidade nas faces na

equagao (4.22) conduz a uma equagao de conservacao da massa expressa em termos da
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pressao. Esta equacdo tem a mesma forma que a equagao genérica (4.34) com p como
variavel dependente.

No método de solugdo SIMPLE (”Semi-Implicit Method for Pressure-Linked
Equations” de [ Patankar e Spalding, 1972]), as varidveis u; e p sdo decompostas nos seus
valores estimados, identificados com uma asterisco, e em parcelas de correccao, identifi-

cadas com uma plica:
w; = ul + uj
p=p*+7p (4.49)

Subtraindo da equagao (4.46) a sua homoéloga para a velocidade e pressao esti-

madas, obtém-se uma expressao para a correcgao das componentes da velocidade v :

uip = (Qjidp}) p (4.50)
em que, de acordo com o algoritmo SIMPLE, se desprezou o termo Hp (uiy,) —Hp (u},,) =

Na face f, a correccao da componente i da velocidade tem a expressao
iy = (Q4idp}) (4.51)

Decompondo os fluxos de massa de forma andloga a efectuada para u;, obtemos
uma equacao de conservagao da massa discretizada, onde surgem explicitamente os valores

da correccao da pressao p’ nos nés P e seus vizinhos:
appp = awply + appy + aspls + anpy + apps + acpp + Cp . (4.52)

Optando por introduzir todas as diferencas ” cruzadas” de p’ no termo fonte, os coeficientes

da equacgao (4.52) tém as expressoes:

aw = pw (b11Q11 + b12Q12 + b13Q13),,

ap = pg (b11Q11 + b12Q12 + b13Q13),

as = ps (b21Q21 + b22Q22 + b23Q23)

an = pn (b21Q21 + b22Q22 + b23Q23),

ap = pB (b31Q31 + b32Q32 + b33Q33),

ac = pc (b31Q31 + b32@s2 + b33Q33),. (4.53)
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A resolugao das equagoes (4.52) e (4.50) permite obter u, e p/, que sdo usados

para corrigir iterativamente os campos de velocidade e pressao.

4.3.3 Relaxacao

A solugao iterativa de sistemas de equagdes de transporte da forma (4.34) pode
conduzir a divergéncia. A divergéncia pode geralmente ser evitada recorrendo ao amorte-

cimento dos resultados obtidos. A equagao (4.34) pode tomar uma forma do tipo

op = f(X), (4.54)

em que X representa o conjunto de variaveis e parametros incluidos no célculo de ¢ p. Uma
forma de obter a relaxagao do calculo consiste em reavaliar o valor de ¢p por intermédio
de

op = (1 —rel) .¢% +rel.f (X) (4.55)

em que gi)OP é o valor de ¢p na iteragao anterior e rel(€ |0, 1]) é um parametro de relaxagao
a escolher de forma a evitar divergéncia tentando manter uma aproximagao rapida da
convergencia.

No caso das equagoes (4.49), a correcgao a velocidade nao sofre relaxagao

([ Patankar, 1980]), enquanto a correc¢ao da pressao é relaxada pela expressao
p=p“+rel.p . (4.56)

4.3.4 Critério de convergéncia

Entre varios critérios de convergéncia do processo iterativo, encontram-se os
critérios que se baseiam na medida da precisao com que as equagoes de transporte sao
satisfeitas. A equacao (4.24) ou a sua equivalente (4.34) reflectem o facto de que a acu-
mulagao de uma grandeza num volume de controlo é o resultado dos fluxos nas faces e da

criagao ou destruicao dessa grandeza no mesmo volume. Num célculo exacto, o residuo

R = —apop + (awow + apdp + asps + angn + apdp + acoc) + b (4.57)

deveria ter um valor nulo em todos os volumes de controlo. Um critério de convergéncia

consiste em avaliar a soma dos moddulos dos residuos em todos os N volumes de controlo
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no dominio de calculo, normalizado por um fluxo I representativo da grandeza em questao

SN IRy

T (4.58)

Q¢ =

e declarar a satisfacao em relacao a convergéncia do cdlculo quando @)y for inferior a um

certo valor Qg max, para cada varidvel ¢.

4.3.5 Meétodo de calculo iterativo

O célculo do transporte de uma grandeza baseia-se na solucao de um sistema de
equagoes acopladas do tipo da equacdo (4.34).

O método mais simples de solucao iterativa deste sistema de equagoes é o método
de Gauss-Seidel que percorre sequencialmente todos os nés da malha do dominio e efectua
o céalculo com os valores disponiveis das variaveis, parte ja calculada na iteracao actual
e parte na iteracao anterior. E este o método adoptado neste trabalho. No método ADI
(” Alternating-Direction Implicit”, | Peaceman e Rachford, 1955]), aplicdvel a sistemas de
equacoes nao estaciondarias, o sistema de equacoes de transporte de uma varidvel é de-
composto numa sucessao de problemas unidimensionais. Um algoritmo que resolve numa
Unica itera¢do um sistema de equagoes lineares unidimensionais é o TDMA (” Tri-Diagonal
Matrix Algorithm”, [ Thomas, 1949]) que pode ser util quando conjugado com alguns

métodos iterativos. Uma variedade de outros métodos consta em [ Ferziger e Peric, 2002].

4.3.6 Método de solugao

A simulagdo de uma camara de combustdo envolve, de acordo com os modelos
fisicos e quimicos utilizados e dos métodos numéricos escolhidos, um conjunto de operagoes
que pode ser resumido da forma seguinte:

Calculos preliminares:

1. Elaboragao de uma malha ajustada a geometria da camara de combustao.

2. Célculo dos valores instantaneos das fracgoes massicas em funcao da fraccao
de mistura e da taxa de dissipacao escalar.

3. Definigao de valores iniciais das varidveis e de pardmetros fixos do célculo.

Calculos iterativos:

1. Resolucao das equacoes de transporte das varidaveis médias:
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a. Componentes cartesianas da velocidade..
b. Correccao da pressao.
c. Energia cinética turbulenta.
d. Taxa de dissipacao da energia cinética turbulenta.
e. Fraccao de mistura.
f. Variancia da fracgdo de mistura.
g. Entalpia.
2. Correcgoes da pressao e velocidade.
3. FracgOes méssicas médias a partir da fraccdo de mistura e da sua variancia,
taxa de dissipagao escalar e fraccoes massicas instantaneas.
4. Temperatura a partir daa entalpia e fracgoes massicas.
5. Propriedades da mistura tais como: massa volimica, viscosidades laminar e
turbulenta, calor especifico, poténcia radiativa.
Calculos finais:
1. Determinacgao de parametros e varidveis nao utilizados na simulagao, destina-

dos a apresentacao de resultados tais como: fraccoes molares, vorticidade, funcao corrente.
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Capitulo 5

Simulacao de escoamentos sem

reaccao quimica

Neste capitulo, os modelos e métodos apresentados nos capitulos anteriores sao
utilizados na simulagao de varios escoamentos sem reaccao quimica. Os escoamentos es-
colhidos, para os quais existem dados experimentais ou numéricos publicados, apresentam
caracteristicas diversas, de forma a que os modelos introduzidos nos cédigos possam ser
testados em condicbes variadas. Os codigos sao testados em diversas situagoes: com dife-
rentes valores do nimero de Reynolds em regime laminar e turbulento; em escoamentos
forcados por pressao e por tensoes viscosas; em dominios com paredes planas com diver-
sos angulos entre as paredes, assim como com paredes curvilineas; em escoamentos com
recirculacao; em dominios de geometria cilindrica com rotacao do fluido em torno do eixo
de simetria (swirl).

O balango das varidveis do escoamento é feito por intermédio de equacgoes difer-
enciais expressas em coordenadas curvilineas, utilizando componentes cartesianas da ve-
locidade (ver capitulo 2 e secgao 4.1). As equagdes de transporte diferenciais sao dis-
cretizadas por integracao nos volumes de controlo que em conjunto constituem o dominio
de cédlculo (método dos volumes finitos, seccao 4.2). Em cada volume de controlo, as di-
versas variaveis dependentes sao representadas num tunico né, evitando a necessidade de
malhas desviadas. As coordenadas usadas na construcao das malhas podem ser ortogonais

ou nao ortogonais, rectilineas ou curvilineas. Os fluxos convectivos sao introduzidos nas
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equacoes discretizadas usando o esquema hibrido de discretizacao ou o esquema MUSCL
com correc¢ao diferida ao esquema upwind (subsecgao 4.3.1). O célculo da pressao é efec-
tuado com utilizagao do algoritmo SIMPLE (subsecgao 4.3.2). O modelo de turbuléncia
k — € é usado nas suas versoes cldssica e RNG (seccao 3.1).

Em todos os casos as simulagoes efectuadas utilizam dominios de calculo bidi-

mensionais.

5.1 Escoamento laminar numa geometria complexa

5.1.1 O caso em estudo

Com o objectivo de testar diferentes algoritmos de solucao de equagoes diferen-
ciais as derivadas parciais, a International Association for Hydraulic Reaserch promoveu
promoveu o seu 5%encontro em Roma, 1982. Os grupos de investigacao participantes apre-
sentaram os resultados de simulagoes de escoamentos laminares numa geometria complexa.
Os resultados do encontro sao relatados e comparados em [ Napolitano e Orlandi, 1985].
Um dos grupos efectuou testes com refinamento de malhas e encontrou resultados inde-

pendentes da malha, pelo que estes resultados foram usados como termo de comparacao.

Yo
Plano de simetria Re/3.1
OVl o oo (Re/3.1)
entrada ‘

' saida

Y
parede do canal (Re/3,y,(Re/3))

Figura 5.1: Geometria do canal difusor para o escoamento descrito em

[ Napolitano e Orlandi, 1985].

Os escoamentos considerados, com numeros de Reynolds Re = 10 e Re = 100,
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ocorrem em canais bidimensionais com expansoes graduais. No presente trabalho apenas
0 escoamento com Re = 10 é simulado.

A parede inferior do canal estd localizada sobre a superficie y2(y1) definida por
1
ya(y1) = 5 [tanh (2 — 30y, /Re) — tanh (2)] . (5.1)

e estd representada na figura 5.1 para o caso em que Re = 10. Para definicao do ntimero
de Reynolds, considerou-se a velocidade média na entrada e metade da largura desta.
As componentes da velocidade na entrada correspondem a um escoamento de

Poiseuille completamente desenvolvido e tém as expressoes

P
u (0,12) =3 <y2 - y;)

Na parede, os fluxos de massa sao nulos assim como as componentes da velocidade. No
plano de simetria as condigoes de fronteira sao de simetria e as condicoes de fronteira
na saida do canal sdo escolhidas livremente pelos participantes. A pressdo na parede é
imposta com um valor p (y; = Re/6) = 0.

Os resultados pretendidos sao os valores da vorticidade e da pressao na parede
do canal.

A malha aplicada deve ter 21 x 21 nds.

5.1.2 Modelo utilizado e comparacgao de resultados

Na equacao de conservacao do momento linear, podemos utilizar as varidveis

normalizadas

N U

U= —
Uo

~ _Yi

yZ L

~ p

p = —_— 5 (5.3)
pUs

em que Uy e L sao valores de referéncia da velocidade e comprimento. Efectuando as

substituicoes, a equacao do momento exprime-se em termos das varidveis adimensionais,

sendo o termo difusivo afectado pelo factor WLL = 1/Re, a que se atribuem os valores
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Figura 5.2: Malha para simulagao do escoamento de | Napolitano e Orlandi, 1985]

correspondentes ao nimero de Reynolds do escoamento. Em alternativa, e dado que a
velocidade média da entrada assim como a largura de referéncia sao unitarias, podemos
estabelecer os valores dos parametros da equagao do momento de modo a reproduzir o
valor de Re desejado. Para Re = 10, estabelecemos p =1 e y = 0.1. Foi este o método

adoptado em conjunto com equagdes dimensionais.

1
1

y2 0.8 —

Figura 5.3: Linhas de corrente calculadas para o escoamento de
[ Napolitano e Orlandi, 1985] com Re = 10.
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O célculo da pressao nas faces dos volumes de controlo na saida foi efectuado por
extrapolacao linear dos valores da pressao nos nés a montante, o que conduz a resultados
praticamente coincidentes com os resultados obtidos utilizando gradiente nulo.

A malha utilizada tem uma forma analoga & representada na figura 5.2. Esta
apresenta um menor numero de nds para facilitar a visualizacao. E uma malha curvilinea
nao ortogonal, em que se optou pela imposicao de faces dos volumes de controlo perpen-
diculares as fronteiras.

Na discretizacao do termo convectivo foram usados o esquema hibrido e o es-
quema MUSCL com correcgao diferida.

As isolinhas da funcéo corrente determinadas pelas simulacGes efectuadas apre-
sentam a forma representada na figura 5.3. O escoamento tem uma zona de separacao entre
os valores de y; = 0.6 e y; = 1.8, aproximadamente. Como refere [ Napolitano e Orlandi, 1985],
um pequeno desvio nas posicoes de separacao e de recolamento da linha de corrente pode

conduzir a erros relativos apreciaveis da vorticidade w.

0.1
p/Pa

0.0 -

-0.1 4

-0.2

-0.3

-0.4

-0.5 \ \ ‘ ‘ ‘
0.0 02 0.4 06 08 yllylmax 1.0

Figura 5.4: Distribui¢coes de pressao na parede calculadas nas quinze simulagoes de
[ Napolitano e Orlandi, 1985], para Re = 10.

Para comparacao com os resultados publicados, foram determinados os perfis da

pressao e vorticidade sobre a parede. Pelas equagoes (4.1), (4.4), (4.5), (4.9) e os dados
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0.0 0.2 04 0.6 0.8 yt/yimax 10

Figura 5.5: Distribuigoes da vorticidade w na parede calculadas nas quinze simulagoes de
[ Napolitano e Orlandi, 1985], para Re = 10.

da tabela 4.1, a expressao discretizada da vorticidade é a seguinte:

_ Oug ouy _ L B B - - B
w = <8y1 8y2>p = 5Vp [(yln yls) (Ule ulw) (yle ylw) (uln uls) +
+ (y2n - y2$) (UZe - u2w) - (y2e - wa) (UQn — UQS)] . (5.4)

Os resultados publicados em [ Napolitano e Orlandi, 1985] sdo apresentados nas
figuras 5.4 e 5.5. As siglas, identificadas em | Napolitano e Orlandi, 1985], correspondem
aos diversos participantes no estudo comparativo referido. Os resultados considerados
padrao sao identificados com a sigla CJG.

Os resultados das simulagoes efectuadas neste trabalho sao apresentados nas
figuras 5.6 e 5.7 em comparacao com os dados que em [ Napolitano e Orlandi, 1985] foram
considerados resultados padrao.

Os resultados obtidos com os esquemas hibrido e MUSCL sao praticamente co-
incidentes com os resultados padrao com excepc¢ao da parede na proximidade da entrada.
Tal podera dever-se a eventuais diferencas nas condigoes de fronteira utilizadas no presente
trabalho e nas simulacoes que conduziram aos resultados padrao. Na zona de entrada, em
que sao elevados os gradientes da velocidade e da pressao, [ Napolitano e Orlandi, 1985]

referem as discrepancias que advém da utilizacao de diferentes condigoes de fronteira na
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Figura 5.6: Distribui¢oes da pressao na parede, para Re = 10. Os resultados usando os
esquemas hibrido e MUSCL sao comparados com as solugoes padrao.

entrada do canal, nao indicando quais as condicoes utilizadas nos resultados padrao.

caso | HIB | MU | P(cjg) a dg g gbv qf h
€p 3.68 | 3.40 0 10.67 | 8.11 2.63 | 11.15 | 10.72 | 2.24

Ew 5.42 | 5.95 0 — 26.51 | 52.12 | 34.92 | 48.98 | 9.22

caso k ld mn | psw | qn r s wa2 wal
Ep 824 | 481 344|497 — |61.25 | — 78.92 | 58.56
v | 41.21 | 10.75 | 6.70 | 6.30 | 2.63 | 30.14 | 1.74 | 111.92 | 55.04

Tabela 5.1 Valores de ¢, e ¢, para varias simulacoes. HIB, MU e P referem-se
respectivamente as simulacoes do presente trabalho com os esquemas hibrido e
MUSCL, e as solucoes padrao. As siglas restantes identificam os resultados das
simulagoes apresentadas em [ Napolitano e Orlandi, 1985].

Os parametros utilizados em | Napolitano e Orlandi, 1985] para aferi¢ao da quali-

dade dos resultados sao os valores percentuais dos erros relativos médios definidos por:

20
100 Wi — W0
=y |2 5.5
fw = Tg Z o (5.5)
=2
20
100 Di — Pio
Ep = — 5.6

em que w;p € pjp sao os resultados padrao para estes escoamentos. No célculo de ¢, o

valor nulo p (y1 = Re/6) foi excluido do somatério. Para calcular os parametros €, e e,
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Figura 5.7: Distribuicoes de vorticidade na parede, para Re = 10.

os valores de p e w calculados foram sujeitos a interpolagao linear para obter os valores
correspondentes as coordenadas y; presentes nas tabelas de [ Napolitano e Orlandi, 1985].
Para o escoamento com Re = 10 com utilizagao do esquema hibrido, os valores
para os erros sao €, = 3.68 e €, = 5.42, enquanto com o esquema MUSCL sao €, = 3.40
e e, = H.95.
Este nivel de erros compara-se de forma positiva com os niveis apresentados na
tabela 5.1, pelo que o programa desenvolvido parece resolver com boa precisao a simulagao

de escoamentos laminares mantidos por gradientes de pressao.

5.2 Escoamento laminar em cavidade com parede em movi-

mento tangencial

5.2.1 O caso em estudo

[ Demirdzic et al., 1992] propuseram problemas de escoamentos laminares incom-
pressiveis para teste de simulagoes em malhas nao ortogonais e apresentaram solugoes
padrao. [ Oosterlee et al., 1993] apresentam resultados de simulagdes dos mesmos escoa-

mentos e solucoes padrao, pelo que podem servir para testar programas numeéricos aplica-
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dos a simulacao dos referidos escoamentos.

Yo V >

Figura 5.8: Geometria do dominio paralelogramico do escoamento de
[ Oosterlee et al., 1993], indicando a parede em deslizamento.

Um dos problemas consiste no estudo do escoamento laminar numa cavidade
com a forma de um paralelogramo de lado unitario e um angulo interno de 45°(figura
5.8). O escoamento ¢ forgado pelo deslizamento da face superior com velocidade unitaria.
O ntumero de Reynolds, definido em termos do lado do paralelogramo e da velocidade
referida, tem valores Re = 100 e Re = 1000. As fronteiras sao consideradas impermeéveis
e a velocidade continua inclusive junto as paredes, com a exclusao das interseccoes da
parede mével com as paredes adjacentes.

Nas simulagoes efectuadas por [ Oosterlee et al., 1993] sao usadas velocidades
contravariantes e coordenadas gerais nas equagoes de transporte. O dominio original é
transformado num dominio rectangular e as equacgoes sao discretizadas pelo método dos
volumes finitos em malhas desviadas uniformes neste dominio. Os fluxos convectivos nas
faces sao calculados pelo esquema hibrido usando o método SCAL ([ Thompson e Ferziger, 1989])

para efectuar a transicao suave entre diferencas centrais e upwind.

5.2.2 Modelo utilizado e comparacao de resultados

A discretizacao das diversas varidveis dependentes é efectuada em malhas nao
desviadas, usando o algoritmo SIMPLE de célculo de pressao e os esquemas hibrido e

MUSCL com correccao diferida para célculo do fluxo convectivo. As malhas usadas (figura
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Figura 5.9: Malha com 32 x 32 nés para simulacio do escoamento de
[ Oosterlee et al., 1993].

5.9) apresentam nimeros de nés 32 x 32, 64 x 64, 128 x 128 e 256 x 256.

A fungdo de corrente, com unidades m?/s, é definida por intermédio de

ov ov
=& A 5.7
0y2 2 on (5:7)

u1
e calculada a partir do campo de velocidades do escoamento. Os valores minimo e maximo
da funcgao corrente, assim como as suas posicoes, sao comparados com os homélogos de
[ Oosterlee et al., 1993] na tabela 5.2.
HIB, MU e Oos referem-se respectivamente aos resultados usando o esquema
hibrido, MUSCL e os publicados em [ Oosterlee et al., 1993] usando uma malha de 256 x
256 nos. € é uma medida do erro definida por

¥ — Woes256

100 , 5.8
\I/Oos256 ( )

e=|

e corresponde ao erro relativo percentual dos valores extremos de ¥ entre as simulagoes
efectuadas no presente trabalho e a simulacao de [ Oosterlee et al., 1993] com a malha
256 x 256. Os resultados da tabela 5.2 indicam que a utilizagdo do esquema MUSCL
melhora limitadamente os resultados em que Re = 100. Nos casos em que Re = 1000, o
esquema MUSCL apresenta resultados significativamente melhores que o esquema hibrido
no célculo de V,,,4:, localizado no primeiro vértice secundario.

Os valores de ¢ indicam que os resultados obtidos com o programa desenvolvido

neste trabalho usando malha fina estdo muito proximos dos resultados padrao.
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Re = 100 Re = 1000
malha — esquema | Vimin(y1,%2) | Vmax(y1, y2) Unin(W1,92) | Pmax(y1, y2)
32 x 32 — HIB —0.0706 6.27 x 107° —0.051 7.06 x 1073
(y1,2) (1.114,0.53) (0.35,0.15) (1.23,0.53) (0.67,0.351)
€ 0.52 69.8 4.71 29.7
32 x 32 - MU —0.0704 6.16 x 10~° —0.0556 1.013 x 102
(y1,2) (1.12,0.54) (0.34,0.14) (1.28,0.545) (0.76,0.40)
£ 0.23 66.8 3.88 0.91
64 x 64 — HIB —0.0705 4.24 x 107° —0.0535 8.91 x 1073
(y1,72) (1.12,0.54) (0.34,0.14) (1.278,0.56) (0.76,0.405)
€ 0.37 14.8 0.043 11.25
64 x 64 — MU —0.0705 423 x 107° —0.0543 9.985 x 1073
(y1,12) (1.12,0.54) (0.34,0.145) (1.31,0.57) (0.773,0.40)
€ 0.37 14.5 1.45 0.54
128 x 128 — HIB —0.0704 3.81 x 10~° —0.0538 9.91 x 103
(y1,2) (1.12,0.54) (0.338,0.14) (1.312,0.57) (0.778,0.401)
£ 0.23 3.16 0.51 1.28
128 x 128 — MU —0.0704 3.81 x 107° —0.0537 1.003 x 102
(y1,72) (1.12,0.547) | (0.338,0.143) (1.32,0.57) (0.778,0.401)
€ 0.23 3.16 0.33 0.09
256 x 256 — HIB —0.0703 3.67 x 107° —0.0536 1.0033 x 1072
(y1,12) (1.112,0.544) | (0.338,0.143) | (1.313,0.575) (0.775,0.399)
€ 0.088 0.63 0.14 0.06
256 x 256 — MU —0.0703 3.704 x 107° —0.05358 1.0045 x 1072
(y1,2) (1.12,0.547) | (0.338,0.143) | (1.313,0.575) (0.775,0.399)
£ 0.088 0.29 0.11 0.06
256 x 256 — Oos. | —0.070238 | 3.6932 x 10~° —0.053523 1.0039 x 102
(y1,2) (1.11,0.5469) | (0.339,0.1409) | (1.3128,0.5745) | (0.7775,0.4005)

Tabela 5.2 Valores minimos e maximos da funcao de corrente, suas posicoes e

erros relativos percentuais em simulacoes de escoamentos na cavidade paralelogramica.

Os padroes de escoamento expressos pelas linhas de corrente das figuras 5.10 e

5.11 estao em bom acordo com os resultados publicados em | Oosterlee et al., 1993].

A figura 5.12a mostra a variagdo dos valores de w; com zo em =1 = Timas/2

(tracejado paralelo ao eixo x9 na figura 5.8) para o escoamento de Re = 100. Nas legendas

das figuras, as siglas HIB e MU indicam os esquemas de interpolacao do fluxo convec-

tivo hibrido e MUSCL, respectivamente, enquanto os nimeros sao indicativos das malhas
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utilizadas nos cédlculos. Os perfis sdo quase coincidentes, qualquer que seja a malha e os

esquemas utilizados.

y
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Figura 5.10: Isolinhas da fungao de corrente no escoamento com Re = 100.
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Figura 5.11: Isolinhas da funcao de corrente no escoamento com Re = 1000.

A figura 5.12b apresenta os perfis da componente cartesiana da velocidade us
para T = Tomax/2 (tracejado paralelo ao eixo z; na figura.5.8) para o escoamento de
Re = 100. Os perfis sao quase coincidentes, qualquer que seja a malha e os esquemas
utilizados, incluindo o esquema upwind que nao foi representado.

Para Re = 1000, as curvas u;(x2) e uz(z1) usando malhas e esquemas convectivos

diferentes (figura 5.13) mostram a independéncia aproximada dos resultados nos casos
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Figura 5.12: Perfis calculados para Re = 100 das componentes da velocidade: a) u; ao
longo da coordenada xy em x1 = #22x; b) uy ao longo da coordenada xy em xy = F2pax,

256HIB, 128MU e 256MU. Os casos 128HIB e 64MU apresentam precisao préoxima dos
casos anteriores e os resultados estdo muito proximos entre si. Com graus de precisao
equivalente entre si apresentam-se também os casos 64HIB e 32HIB. Para este problema,
a precisao obtida com o esquema MUSCL com determinada malha é aproximadamente
igual & precisao do esquema hibrido com uma malha com densidade linear dupla.

Embora nao esteja representado na figura 5.13, o esquema upwind foi testado
igualmente com Re = 1000. Apresenta erros elevados nas malhas grosseiras, diminuindo
nas malhas refinadas tal como esperado, destacando-se no entanto claramente do conjunto
de resultados 256HIB, 128MU e 256MU, especialmente nas proximidades da fronteira
x1 = 1 no caso da curva ug(z1) e da fronteira zo = 1 no caso da curva uj(z2).

Os perfis das componentes da velocidade das figuras 5.12 e 5.13 com uso de es-
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Figura 5.13: Perfis calculados para Re = 1000 das componentes da velocidade: a) u; ao
longo da coordenada xs em x1 = #22x; b) uy ao longo da coordenada xy em xy = F2pax,

quemas MUSCL e hibrido e malhas refinadas mostram que os valores extremos e suas
localizagoes sao praticamente coincidentes com os das solugoes padrao publicadas em
[ Oosterlee et al., 1993]. O esquema upwind apresenta erros significativos com qualquer
das malhas utilizadas. O esquema MUSCL apresenta resultados de boa qualidade com

malha pouco refinada, nomeadamente malha de 64 x 64 nos.
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5.3 Jactos confinados axi-simétricos num difusor

5.3.1 O caso em estudo

O escoamento turbulento de dgua num difusor representado na figura 5.14 foi es-
tudado experimentalmente por | Kian, 1981]. O fluido tem massa voltimica p = 998kg/m?
e viscosidade p = 1073kg/(ms). A entrada do fluido no difusor é feita axialmente
por intermédio de dois orificios concéntricos. No orificio circular central, de didmetro
d = 0.016m, a velocidade é de 0.4ms~!, enquanto no tubo anelar de diametro interno d e
diametro externo D = 0.16m a velocidade é de 0.0233ms~!. A parede cénica estende-se
até a distancia L = 0.64m da entrada e faz um angulo de 2.5° em relagao ao eixo. O
comprimento total do tubo é de 1.2m.

A
Y5

D$d_ \ \ >
l 0.64 12 Yq(m)

Figura 5.14: Configuracdo (com escala alterada) do difusor referido em
[ Zhu e Rodi, 1992].

[ Zhu e Rodi, 1992] realizaram um estudo numérico deste escoamento. Estes au-
tores usaram equagoes de transporte com coordenadas nao ortogonais e componentes carte-
sianas da velocidade. As equactes de transporte algébricas sao obtidas pelo método dos
volumes finitos em malhas nao deslocadas de 68 x 50 e 102 x 88 nds. Os esquemas de
interpolacao do termo convectivo usados sao o hibrido, QUICK e SOUCUP. O modelo de

turbuléncia é o k — €.
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Em y; = 0, as componentes u; e us da velocidade apresentam os valores seguintes:

ug = 0
UL = Uy = 0.4ms~! se Y2 < TyJ
UL = Ula = 0.233ms~! se Yo > T A

Y2 —1yg

3/272
) ] se ry<y2<ra. (5.9)
ra—Tyg

up = urA + (ury —uga) . [1 - <

rj € T4 sao os extremos da camada de corte entre os jactos cilindrico e anelar e

se relacionam por intermédio de

§=2(ra—ry)/d. (5.10)

—T
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Figura 5.15: Malha do tipo usado na simulagdo do escoamento referido em
[ Zhu e Rodi, 1992], com as dimensdes alteradas.

De acordo com os dados experimentais e as opgoes de [ Zhu e Rodi, 1992], § = 1.
Na zona entre os jactos cilindrico e anelar consideram que o perfil da componente uq da
velocidade ¢ linear.

Para as varidveis k, € e y; sao adoptados por estes autores valores de entrada

semi-empiricos:

= — ;o e=Ck vy 5 o =C(ra—ry)°|=—
C/i/Q Iy k™ /vt t ( ) B
2 UirA
com C* =0.0042 + 0.004—— se ry<ys<ra
urg
ou kE=10""m2%"% ; e=10""m?s3 se ya<ry ou yo>ra. (5.11)

Os resultados usando os esquemas SOUCUP e QUICK sao muito semelhantes,

enquanto os resultados com o esquema hibrido mostram que seria necessario o uso de
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Figura 5.16: Isolinhas da funcao corrente obtidas por simulacao do escoamento apresentado
em [ Kian, 1981]. As siglas KE e GRN referem-se aos modelos de turbuléncia k —e cldssico
e com o método do grupo de renormalizacao, repectivamente.

malhas mais densas para a obtencao de convergéncia com os resultados dos outros esque-
mas. Todas as escolhas conduzem a previsoes da velocidade com perfis semelhantes aos
experimentais, o que nao sucede em relacao a energia cinética turbulenta, cujos resultados

numéricos se afastam significativamente dos experimentais.

5.3.2 Modelo utilizado e comparacgao de resultados

As equagoes de transporte resolvidas usam componentes cartesianas da veloci-
dade e sao discretizadas numa malha tnica com coordenadas curvilineas nao ortogonais.
As equagOes apresentam simetria cilindrica pelo que a malha é bidimensional. Os esque-
mas de representacao dos fluxos convectivos nas faces dos volumes de controlo foram o
hibrido e o MUSCL aplicado como correccao diferida do esquema upwind. A turbuléncia

¢é descrita pelos modelos k — e e k — e — RNG.
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Figura 5.17: Perfis radiais da componente axial da velocidade normalizada pelo seu valor
médio, u1.,, para diversos valores de ;.

As simulagoes foram efectuadas em malhas de 68 x50 e 102 x82 nés. A figura 5.15
mostra uma malha andloga mas com um menor ntimero de nés para facilitar a visualizacgao.

As condigoes de fronteira adoptadas foram as referidas acima, com a escolha
ry=d/2.

Os resultados obtidos com as malhas referidas de diferente densidade usando o
esquema hibrido sao bastante proximos entre si, e sao praticamente coincidentes quando
se usa o esquema MUSCL. Os resultados analisados nesta subsecgao foram obtidos com
uma malha de 102 x 82 nés.

A fungao corrente adaptada a um escoamento tridimensional com simetria cilindrica
¢é definida por L ow L ow

= e (5.12)
em que o angulo 66 é definido nos planos perpendiculares ao eixo de simetria sendo-lhe
atribuido valor unitério. A funcio de corrente assim definida tem unidades de m3/s.

Usando o modelo k — ¢, as linhas de corrente calculadas (figura 5.16) sdo muito

semelhantes as publicadas em [ Zhu e Rodi, 1992]. Com o modelo k—e— RNG a posigao e
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Figura 5.18: Perfis radiais da energia turbulenta normalizada pelo quadrado da velocidade
sobre o eixo, para diversos valores de ;.

dimensoes do vortice secundério tornam-se significativamente diferentes das experimentais
apresentadas no mesmo artigo.

A figura 5.17 compara os perfis radiais experimentais e calculados da velocidade
axial. Os resultados indicam haver pouca dependéncia da velocidade calculada em relagao
ao esquema de discretizagao. O modelo de turbuléncia k — ¢ cldssico conduz a resultados
bastante proximos dos experimentais. A difusdo de momento na direccao radial parece ser
menos intensa do que observado experimentalmente. Com a versao RNG ha um maior
afastamento em relagao aos valores experimentais. A difusdo de momento é mais intensa,
resultando numa maior uniformizacao da velocidade, no mais rapido desaparecimento do
jacto central e na diminuicao das dimensoes e intensidade do vortice secundario.

A previsao da energia cinética turbulenta apresenta perfis qualitativamente seme-
lhantes aos experimentais, mas com valores que se afastam bastante, especialmente com o
modelo k —e — RNG (figura 5.18). A viscosidade turbulenta calculada com este modelo
apresenta valores superiores aos calculados com o k — ¢ classico, o que justifica uma maior
uniformidade da velocidade média quando se usa k — e — RNG.

A sensibilidade dos resultados de k ao esquema convectivo é maior do que a
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verificada com o céalculo da velocidade, e aumenta para jusante quando se usa o modelo
RNG. Com o aumento de ys na zona de recirculacao, os valores calculados apresesentam
diminuigao mais abrupta do que a indicada pelos dados experimentais.

Algumas discrepancias observadas poderao eventualmente ser atribuidas a erros
experimentais ([ Zhu e Rodi, 1992]) ou a propostas de valores na fronteira de entrada

menos realistas.

5.4 Jactos coaxiais turbulentos com rotacao em tubo com

expansao subita

5.4.1 O caso em estudo

O escoamento turbulento com rotagao no interior de um tubo cilindrico com
expansao subita é produzido por accao de dois jactos concéntricos (figura 5.19). Este

escoamento foi estudado experimentalmente por [ Roback e Johnson, 1983].

Y2A
A
gerador 61 mm
de swirl
I“‘mm 29.5 mm
I125mm
v
rrrrrrrrrrrrrrrrr L
(0.0) Y4

Figura 5.19: Secgao do tubo usado nas experiéncia de [ Roback e Johnson, 1983].

Dois jactos de adgua coaxiais entram num tubo cilindrico de 1.22m de compri-
mento e 122mm de didmetro. O tubo de entrada de dgua interior tem 25mm de diametro
e o tubo de entrada exterior tem didmetro interno de 31mm e didmetro externo de 59mm.
A velocidade média na entrada circular interior é de 0.53m/s e na entrada anelar é de
1.67m/s. Nesta tltima entrada, o fluido é introduzido com um movimento de rotagao

caracterizado por um ntumero de swirl S = 0.38. S é uma medida da razao do fluxo axial
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de momento angular pelo fluxo axial de momento linear, e é definido por

R>
f T2pu1U3dr

_R1

S : (5.13)

Ry

R [ rpuidr
Ry

em que r é a distancia varidvel ao eixo de rotacao, R é um valor de r caracteristico,

geralmente a média entre R; e Rs, que sao os limites de 7.

O escoamento descrito da origem a duas zonas de recirculagao toroidais, uma
central a uma distancia aproximada de 1/4 do didmetro do tubo a partir da zona de
expansao (plano y; = 0) e outra na zona de intersecgdo entre o plano de expansao e a
parede cilindrica.

As condicoes de entrada sao determinadas de forma aproximada com base nos
dados experimentais conhecidos em y; = 5.1mm. Os diversos autores utilizam diferentes
condicoes de entrada obtidas com base nos mesmos resultados experimentais.

Resultados numéricos sao apresentados, entre outros, por [ Durst e Wennerberg, 1991],
[ Grunert et al., 1996], [ Lin, 1998] e uma sintese de resultados por [ Jakirlic et al., 2001].

[ Durst e Wennerberg, 1991] resolveram as equagoes de transporte em coorde-
nadas cilindricas discretizadas pelo método dos volumes finitos em malhas deslocadas com
diversos esquemas de representacao do fluxo convectivo, o modelo k& — ¢ de turbuléncia e
a pressao calculada com uso do algoritmo SIMPLE. Estes autores referem que os valores
extrapolados da velocidade usados na entrada podem ter erros até 10% ou 15%. A zona de
recirculacao central é prevista com dimensoes totais muito proximas das experimentais.

Os perfis calculados da velocidade sao semelhantes aos experimentais com excepcao da
componente tangencial a jusante da zona de recirculacao central. Os perfis da intensidade
turbulenta apresentam acordo limitado em relagao aos resultados experimentais.

[ Lin, 1998] usa os modelos de turbuléncia k —¢ e k—e —v? — f ([ Durbin, 1995]).

A discretizacao das equacoes do momento linear e de escalares é feita pelo método dos
volumes finitos em malhas deslocadas. Usa o algoritmo SIMPLE para calculo da pressao
e correccao da velocidade. Os fluxos convectivos sao calculados pelo esquema QUICK
([ Leonard, 1979]). A fronteira de entrada no dominio de célculo foi colocada antes do
plano de expansao. O perfil de swirl na entrada foi forgcado por intermédio de uma forga

introduzida na equacao do momento tangencial. A comparacao dos resultados experimen-
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tais e calculados por varios métodos mostrou que, para a velocidade e para as varidveis
escalares estritamente conservadas, os resultados usando LES (obtidos por outros autores)
sao mais préoximos dos experimentais do que usando k — e. Entre as versoes k — € classica
e v2 — f nao se verificam diferencas significativas nos resultados.

[ Grunert et al., 1996] resolve as equagoes de transporte das tensoes de Reynolds
em coordenadas curvilineas nao ortogonais usando uma malha Unica. A discretizacao
dos termos convectivos foi efectuada pelos esquemas upwind e MUSCL. Com uma malha
de 150 x 100 nds, a diferenca entre os resultados numéricos para a velocidade nao é
significativa e, comparados com os experimentais, parecem ter o mesmo nivel de precisao
que os apresentados por [ Lin, 1998] com o modelo k — ¢.

Os resultados comparados por [ Jakirlic et al., 2001] indicam globalmente um
melhor desempenho dos modelos k£ — ¢ do que dos modelos das tensoes de Reynolds. No
caso do modelo k — ¢, o cédlculo com utilizagao do grupo de renormalizacao nao melhora
os resultados. Estes aspectos sao justificados por [ Jakirlic et al., 2001] como devidos &
sobreposicao de dois fenémenos, separacao do escoamento e swirl, que individualmente sao

incorrectamente determinados pelo modelo k — € classico, mas cujos erros se compensam

mutuamente.
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Figura 5.20: Valores de u1, uz e uz em y; = 0 ([ Jakirlic et al., 2001]).
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5.4.2 Modelo utilizado e comparagao de resultados

Figura 5.21: Malha utilizada no escoamento com rotagao. Para facilidade de visualizacao
é representada com 39 x 38 nés.

Nas simulagoes efectuadas os valores adoptados para a velocidade de entrada sao
os utilizados em [ Jakirlic et al., 2001]. A figura 5.20 mostra os valores das componentes
da velocidade na entrada extrapolados a partir dos dados experimentais.

As malhas utilizadas com 78 x 76 e 154 x 150 nés foram construidas de forma
analoga a representada na figura 5.21.

As simulagoes foram efectuadas num dominio em que o eixo y; tem o valor
maximo de 0.4m. As condicoes de fronteira adoptadas nesta superficie consideram os
valores das componentes da velocidade no né de fronteira iguais aos valores no né anterior,
enquanto para a pressao se optou por uma extrapolagao linear. Estes procedimentos
sao justificados pela observagao dos resultados de | Durst e Wennerberg, 1991] e pelos
resultados numeéricos obtidos que sugerem nao ser necessiria a extensao dos cdlculos até
a fronteira experimental em y; = 1.22m.

As linhas de corrente calculadas com o esquema MUSCL e o modelo k — ¢ sao
apresentadas na figura 5.22. A extenséo e localizagao do vértice livre central sdo previstas
com boa precisao. A extensao da recirculacao confinada é prevista com um défice de aprox-
imadamente 20% que se associa & curvatura do jacto anelar nessa regidao. A recirculagao
central experimental ([ Durst e Wennerberg, 1991]) apresenta uma reentrancia que nao ¢é

reproduzida pelas simulagoes com as condigoes de velocidade na entrada adoptadas. E
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Figura 5.22: Isolinhas da funcao corrente calculadas com o esquema MUSCL e o modelo
k — € para o escoamento apresentado em [ Roback e Johnson, 1983].

possivel reproduzi-la de forma aproximada em simulagoes com alteracao ligeira da ve-
locidade do jacto central na entrada, particularmente com uso do modelo k¥ — e — RNG.
Este facto introduz alguma incerteza quanto a exactidao das condigoes na entrada, sobre
as quais nao existe unanimidade, e quanto as caracteristicas dos métodos utilizados nas
simulacoes.

Os resultados numéricos sao confrontados com os experimentais nas figuras 5.23-
-5.26.

A componente axial u; da velocidade (figura 5.23) é calculada com razodvel
precisao nos planos y; representados, com excepcao dos planos y; = 25.4dmm e y; =
50.8mm com uso do modelo de turbuléncia k — e — RNG. O jacto central calculado
com este modelo é nessa zona mais intenso que o experimental, enquanto o jacto anelar
calculado em y; = 50.8mm é mais estreito e intenso que o experimental. O modelo k — ¢
classico reproduz melhor os resultados experimentais da componente axial da velocidade.

O célculo da componente radial us da velocidade (figura 5.24) produz resultados
préximos dos experimentais, excepto com o modelo k—e— RN G usando o esquema MUSCL
em y; = 50.8mm, correspondendo a um jacto anelar menos espesso nessa zona.

Os valores da componente tangencial da velocidade us calculados pelos diversos
métodos apresentam grande proximidade entre si.

Entre a seccao de entrada de fluido na conduta e o inicio da recirculacao cen-
tral, a componente tangencial ug da velocidade (figura 5.25) calculada por qualquer dos
métodos apresenta resultados bastante préximos dos experimentais. O minimo relativo
de uz em (y1,y2) = (5.1mm,30mm) indica que a tensdo na direcgdo ys calculada nas

paredes sobre o vértice confinado é demasiado intensa, conduzindo a que o valor de ug
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seja baixo na zona em que troca momento linear com o jacto anelar. Para valores de
y1 > 101.6mm, os valores calculados da componente ug vao-se progressivamente reduzindo
em relagdo aos experimentais, o que nao parece poder atribuir-se as tensdes na parede do
cilindro por ser precisamente nessa zona que ug apresenta os valores mais elevados. Este
aparente défice de momento angular (note-se que os perfis uj(y2) numéricos e experimen-
tais sao muito préximos para y; > 101.6mm) é igualmente observado nos célculos de
[ Durst e Wennerberg, 1991] e [ Jakirlic et al., 2001] usando modelos k — . Nos calculos
que utilizam LES ou tensoes de Reynolds este défice nao estd presente. Nos calculos de
[ Lin, 1998] utilizando k& — ¢ néo surge esta discrepancia, mas os valores de entrada da
componente ug adoptados parecem ser superiores aos utilizados no presente trabalho.

A figura 5.26 apresenta valores numéricos e experimentais da energia cinética
turbulenta k. Para valores de y; até ao do inicio da recirculagao central, a discordancia
entre valores numéricos e experimentais € significativa, apresentando no entanto o modelo
k — e classico perfis qualitativamente semelhantes aos experimentais. Para valores de 11
maiores que o de maxima espessura da zona de recirculacao central todos os métodos
apresentam um acordo razoavel com os dados experimentais, com a excep¢ao do maximo
de k(y1) que ocorre na proximidade da parede do cilindro no plano em que a espessura da
zona de recirculacao é maxima.

Os resultados da simulagao que efectudmos reproduzem com proximidade bas-
tante os resultados numéricos e experimentais publicados.

O perfil linear das varidveis dependentes na coordenada radial, equagao (4.26),
foi confrontado com o perfil logaritmico da equagao (4.27), tendo-se constatado que, para
este problema, as solucoes sao praticamente coincidentes.

O melhor comportamento global do modelo k — & cléssico contraria a suposta
superioridade relativa do modelo k — ¢ — RNG. Segundo | Jakirlic et al., 2001] a supe-
rioridade do modelo k — ¢ cldssico, que se manifesta também em relacao aos resultados
do modelo das tensoes de Reynolds, pode dever-se a um efeito de compensacao de erros.
A sobreposicao de dois fenémenos que o modelo k — € classico calcula incorrectamente,
a separacao do escoamento e o swirl, seria responsavel pela qualidade aparente dos re-
sultados. Sem mais andlise esta suposicao nao pode ser confirmada pois, nas simulagoes
apresentadas na seccao anterior com auséncia de swirl e existindo separacao, o modelo

k — e cléassico parece ter igualmente um comportamento superior ao modelo k —e — RNG.
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Figura 5.23: Perfis radiais experimentais e numéricos da componente axial da velocidade
em varias posigoes 1.



5.4 Jactos coaziais turbulentos com rotacdao em tubo com expansdo subita 106

1.0 q
u 2 (m/s]

1.0
Uy (ms)

0.5 A

0.0 §

T T T '05 T T T
0 20 40 ¥,(mm) 60
1.0
05 - ¥, =101.6mm

'05 T T T '05 T T T
0 20 40 Yy(mm) 60 0 20 40  Yy(mm) 60
1.0 - 10 -
Us (m/s) o EXP
Y =152.4mm Y, —304.8mm — HIB-RNG
0.5 A 0.5 A —— MU-KE
— MU-RNG
‘]
0.0 4 L) o 00 ¢ I g8 o PP P N
© o o o g o o o ° °
05 ; ; ; 05 ; ; ;
0 20 40 Y,(mm) 60 0 20 40 ¥, (mm) 60

Figura 5.24: Perfis radiais experimentais e numéricos da componente radial da velocidade
em varias posigoes y;.
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Figura 5.25: Perfis radiais experimentais e numéricos da componente tangencial da veloci-
dade em varias posicoes 1.
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Figura 5.26: Perfis radiais experimentais e numéricos da energia turbulenta em varias
posicoes ¥ .
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Capitulo 6

Simulacao de uma camara de

combustao

Na concepcao de uma camara de combustao sao geralmente objectivos a atingir
a obtengao de elevada eficiéncia térmica com dimensoes e emissao de poluentes limitados e
uma distribuicdo de temperatura pré-determinada. A capacidade de desenvolver sistemas
eficientes em termos térmicos, sonoros, ambientais e econdémicos estd condicionada pela
complexidade e interac¢ao dos varios fenémenos envolvidos na combustao. As escolhas
quanto & geometria da camara e do queimador, a utilizagao de swirl, o aquecimento das
alimentacoes, a recirculagao dos gases queimados e o regime de funcionamento condicionam
a realizagao dos objectivos propostos. O niimero de montagens alternativas com verificagao
experimental dos seus desempenhos é limitado por motivos econémicos. A simulacao
numérica dos escoamentos com combustao é geralmente muito mais flexivel e econémica
do que o desenvolvimento de prototipos e experimentacao. Os métodos mais fidveis usados
na simulac¢@o numérica (simula¢do numérica directa, métodos de Monte Carlo, LES) nao
sao actualmente utilizdveis de forma extensiva na concepcao ou sequer para a simulagao
isolada de um sistema de queima em regime turbulento com ntimero de Reynolds elevado.
Os métodos baseados nas equacoes de transporte médias requerem a modelacao semi-
-empirica de diversas quantidades desconhecidas.

A utilizagdo de um conjunto de modelos nos métodos de simulacdo numérica

requer, para verificar o desempenho desses modelos, a existéncia de um conjunto de dados
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experimentais fidveis e em quantidade suficiente com os quais se possam comparar os
resultados das simulagoes baseadas nos modelos referidos. Neste capitulo serao usados os
métodos descritos em capitulos anteriores para a simulagdo numérica de uma camara de
combustao de que sao conhecidos suficientes dados experimentais fidveis.

A geometria da camara de combustao simulada neste trabalho e as condigoes de
operacao sao descritas na seccao 6.1. Os métodos usados na simulacao sdo incluidos na
subsecgao 6.2.1. A composicao quimica calculada das flamelets utilizadas para calculo da
composigdo média é apresentada na subsecgdo 6.2.2. A anélise de resultados é efectuada

na seccao 6.2.3.

6.1 Descricao da geometria e regime de operacgao

A camara considerada é representada na figura 6.1, estando o eixo posicionado
verticalmente.

Os dados experimentais de | Kaufman et al., 1994] sao apresentados com re-
feréncia & coordenada x que se relaciona com a coordenada y; da simulacdo numérica
por intermédio de x = y; + 0.195m.

As possibilidades de recirculagao externa de produtos da combustao e de ali-
mentagdo de combustivel aquecido nao sdo utilizadas. O combustivel (gds natural) é
introduzido na camara por intermédio de 24 orificios de 1.8mm de didmetro com uma
velocidade radial média de 157.77m/s. O ar é introduzido com movimento de rotagao

com componentes axial e tangencial da velocidade dadas pelas expressoes

6
up (r) = Z enr”
n=0
6
us (T) = Z dpr™ (6.1)
n=0

com os parametros ¢, e d, especificados em [ Kaufman et al., 1994].

Os valores da temperatura nas fronteiras sao indicados na tabela 6.1.
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Figura 6.1: a) Geometria da camara BERL; P.M.- planos das medicoes; b) seccao BB da
alinea anterior; c¢) queimador. Distancias em mm.

Fronteira

T/K

312

1173

1173

1273

1100

eq. (6.2)

1305

1370

308

2|5 SR Qe T

1386

Tabela 6.1 Valores da temperatura nas fronteiras (ver figura 6.1).
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A temperatura na superficie I é dada pela expressao

6
T(y1) =Y mayi (6.2)
n=0

com os parametros m,, especificados em [ Kaufman et al., 1994].
A composigao quimica do géas natural é indicada em | Kaufman et al., 1994], que
sugerem uma composicao simplificada (tabela 6.2) que conduz a resultados térmicos e de

composicao quimica dos produtos semelhantes e serd adoptada na simulacao.

espécie | fraccao massica
CHy 0.97
No 0.022
COq 0.008

Tabela 6.2 composicao quimica da mistura combustivel.

O oxidante é ar a temperatura de 312K considerado composto por Yp, = 0.2315

e Yy, = 0.7685.

6.2 A simulacao do escoamento com combustao

6.2.1 Meétodos usados na simulagao

Os modelos e métodos apresentados nos capitulos 3 e 4 foram utilizados nas sim-
ulagoes. Sao resolvidas as equagoes de transporte das médias das seguintes grandezas:
componentes cartesianas da velocidade, fraccdo de mistura, variancia da fraccdo de mis-
tura, entalpia, energia cinética turbulenta e sua taxa de dissipacao. E resolvida uma
equacao para calculo da correccao da pressao baseada na equacao de conservacao da massa.
Para obviar ao acréscimo de tempo de calculo associado a utilizagao de um modelo de-
talhado de radiacdo, o modelo de radiacao de meio opticamente fino foi utilizado para o
calculo do transporte da energia radiativa. A temperatura foi calculada a partir dos valores
da entalpia média por inversao de uma equacao algébrica E(T) O modelo de turbuléncia
k — e foi utilizado na sua versao cléssica e na versao RNG (grupo de renormalizac¢ao). O
calculo da composigao quimica média utiliza o modelo das flamelets laminares deformadas.
Os valores médios ?;; das fraccoes maéssicas das espécies quimicas sao calculados por meio

de funcgoes densidade de probabilidade presumidas dos parametros Z e x. Os valores destes
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parametros determinam os valores instantaneos de Y; no modelo das flamelets. O calculo
das flamelets com as condicoes de fronteira respeitantes a este problema é feito uma tnica
vez independentemente da solucao das equacgoes de transporte. Para todos os casos em
que X > Xq(~ 39.67s71), o calculo dos valores médios das fraccoes méssicas foi efectuado

recorrendo aos valores instantaneos da flamelet extinta calculada com o valor x = 40s~!

1
I
|

|
|
[
|
|
|

Figura 6.2: Malha andloga as usadas na simulacao da camara do BERL mas com uma
menor densidade de nés.

Figura 6.3: Detalhe de uma malha com 155 x 60 noés utilizada nas simulacoes.

A discretizacao das equacées de transporte foi efectuada pelo método dos volumes

finitos em malhas nao ortogonais ajustadas as fronteiras. O céalculo dos fluxos convectivos
é feito usando os esquemas hibrido e MUSCL.
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A seccao do corpo principal da camara é octogonal, pelo que em rigor se deveria
usar a correspondente geometria tridimensional para a discretizacao do dominio espacial.
Como sugerido por [ Kaufman et al., 1994], uma geometria com simetria cilindrica é uma
aproximagao razoavel e permite a utilizacao de malhas bidimensionais, como a usada nesta
simulagao. Nos calculos bidimensionais como os efectuados, os 24 orificios de entrada do
combustivel sao modelados como uma fenda de 0.339mm de largura, cuja area equivale a
do conjunto de orificios.

As malhas utilizadas tém 155 x 60 e 300 x 120 nds e uma geometria andloga a
da figura 6.2, que mostra a variacao da densidade da malha e das formas dos volumes
de controlo. Para clareza de visualizacao, a malha é representada nesta figura com um
nimero de nés inferior ao efectivamente utilizado. O detalhe da malha de 155 x 60 na

zona do queimador é representado na figura 6.3.

6.2.2 Composicao das flamelets laminares

As propriedades das flamelets laminares utilizadas no modelo de interaccao da
turbuléncia com as reacgdes quimicas sao calculadas como solugao das equagoes (3.20) e
(3.21).

O dominio Z (= [0,1]) foi discretizado numa malha de 100 nés equidistantes e

as equacoes referidas discretizadas por métodos andlogos aos descritos no capitulo 4.

2300 -
T(K) 2200 {%
] Tma(K) %,
1900 2000{ °o
%000000
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1100
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300 1000 : : : ‘
0.0 0.2 0.4 06 08 Z 10 0 10 20 30 4(1/5) 40
qQ) b)

Figura 6.4: a) Perfis de temperatura em fungao de Z para os valores de x = 0.01; 6;
39.66s571; b) Temperaturas maximas em funcao de .



6.2 A simulacao do escoamento com combustiao 115

A taxa de dissipacao escalar foi considerada constante em cada cédlculo. Ao
parametro x foram atribuidos 43 valores diferentes entre y = 0.01 s™! e y = 40 s~ (ver por
exemplo figura 6.4b em que os valores de y sao representados de forma discreta). Este valor
de x ¢é superior ao valor de extincao x,. Para cada valor de x foram determinados os perfis
da temperatura e fracgbes maéssicas das espécies quimicas intervenientes no mecanismo
quimico considerado (tabela 3.2).

As fracgoes massicas e temperatura em Z = 0 e Z = 1 sao especificados como as
condigoes de fronteira nas alimentacoes de oxidante e combustivel do queimador, respec-
tivamente.

Para x > x4, os perfis calculados das varidveis dependentes sao lineares em fungao
de Z e independentes de x por se tratar de uma mistura nao reactiva entre o combustivel

e o oxidante.

1.0 - 0.25 ~
Y(CH4) Y(02)
0.8 - 0.20 +
0.6 - 0.15 +
04 - —0.01 0.10 A
—6
0.2 - — 39.66 0.05 4
0.0 T T T T 1 0.00 7 7 7 T )
0.0 0.2 0.4 0.6 08 z 1.0 0.0 0.2 04 0.6 08 Z 10
Q) o)

Figura 6.5: Perfis das fracgoes massicas em funcao de Z para valores de x = 0.01; 6; 39.66
s7L. a) CHy; b) Os .

Na figura 6.4 sao representados os perfis calculados da temperatura e fracgoes
maéssicas como funcao de Z para diversos valores de x e da temperatura maxima de cada
flamelet em funcao de x. Observa-se a diminuicao dos valores da temperatura das flamelets
com o aumento dos valores da taxa de dissipacao escalar, até a extingao da flamelet para
valores muito préximos de y = 39.67 s~!, em que a temperatura se torna uma funcio
linear de Z. Os valores maximos de T" encontram-se em valores de Z levemente superiores

a Zegt cujo valor, para a reacgao entre metano e ar, é Z.q ~ 0.055. Com a variacao de Yy,
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a posicao dos maximos sofre pequenas variagoes, aproximando-se de Z g quando y — 0.

Y(G03)] vi120) |
012 - 012 -
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Figura 6.6: Perfis das fracgoes maéssicas em funcao de Z para valores de y = 0.01; 6; 39.66
s7L. a) COs; b) H>50 .

A figura 6.5 mostra que as fracgoes méssicas de metano sdo praticamente nulas
para valores da fracgdo de mistura Z < 0.075 e revelam sensibilidade quase nula aos
valores da taxa de dissipacao do escalar conservado. Para valores baixos de x e Z > Z.q
os valores da concentracao de Q- sao praticamente nulos. Para valores de y préximos da

extincao, a presenca de metano nao inibe completamente a existéncia de oxigénio.

0.06 - Y(H2)
0.003
0.04 -
0.002 -
0.02 7 0.001 -
0.00 T T T T 1 0.000 T T T T 1
00 02 04 06 082Z10 00 02 04 06 08 Z10
Q) b)

Figura 6.7: Perfis das fracgoes massicas em funcao de Z para valores de y = 0.01; 6; 39.66
s~ a) CO; b) Hy .
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Os perfis da frac¢ao méssica de CO; (figura 6.6) indicam a existéncia de maximos
para valores de Z muito préximos de Z = Z 4, particularmente para os valores de y
préximos da condigao de equilibrio quimico, caso em que o maximo em Z = Z.g4 se destaca
significativamente. A variagao dos valores de x tem um efeito relativamente pequeno sobre

os perfis de Y,0(Z), ao contrario do que sucede no caso do diéxido de carbono.

0.006 - 4.0E-04 -
Y(OH) Y(H)
3.0E-04 -
0.004 -
2.0E-04 -
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1.0E-04 -
0.000 ‘ ‘ ‘ " 0.0E+00 A S ‘ ‘
0.00 005 010 015 Z 020 000 005 010 0.5 Z 0.20
Q) o)
0.003 -
Y(O) ——0.01
—6
0.002 -
——39.66
0.001 -
0.000 ‘ ‘ ‘ ‘
000 005 010 0.5 Z 0.20
c)

Figura 6.8: Perfis das frac¢oes massicas em fungao de Z para valores de xy = 0.01; 6; 39.66
s~ a) OH; b) H; ¢) O.

A figura 6.7 mostra que os méximos da concentragao de C'O se encontram do
lado rico da flamelet em valores de Z ~ 0.08 e, ao contrario do que sucede com o diéxido
de carbono, aumentam com x. Para valores de x préximos do equilibrio quimico, a
concentragao de CO é muito baixa na regiao pobre da flamelet (Z < Z.s), estando
a fraccao massica do elemento carbono associada quase exclusivamente ao diéxido de

carbono. As fracgbes massicas de Hs sao uma ordem de grandeza abaixo das de C'O
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e apresentam perfis andlogos aos desta espécie. S6 para valores de y muito baixos as
concentracoes de Hs se aproximam de zero.

As fracgOes maéssicas dos radicais OH, H e O apresentam valores maximos em
valores de Z proximos de Zg (ver figura 6.8). Préoximo da condigoes de equilibrio quimico,
as fracgoes massicas de H e O tomam valores muito baixos.

Os resultados obtidos para a estrutura das flamelets sdo semelhantes aos de

[ Chan et al., 1998].

6.2.3 Resultados e discussao

[ Kaufman et al., 1994] apresentam resultados experimentais das seguintes vari-
aveis: componentes axial e tangencial da velocidade, temperatura e fracgoes molares.
Nesta subseccao, estes resultados sao comparados com valores obtidos em simulagoes
numéricas baseadas nos modelos apresentados nos capitulos 3 e 4.

Em primeiro lugar serao apresentados os campos de algumas variaveis, essencial-
mente na forma de isolinhas, em todo o dominio ou em sub-dominios de calculo. Estes re-
sultados numéricos serao usados para andlise do comportamento do sistema em combustao
turbulenta, e também para analise da influéncia dos modelos usados sobre os resultados
obtidos.

Seguidamente, sera feita a comparagao entre resultados experimentais e numéricos
e analisadas as causas de algumas discrepancias.

Os campos da velocidade, temperatura e composicao quimica estao fortemente
correlacionados por intermédio dos fenémenos de transporte, efeitos térmicos das reacgoes
quimicas e propriedades fisicas do gés, pelo que nao é facil separa-los na andlise de resul-
tados. Na modelacao que serviu de base as simulacoes numéricas, sao calculadas algumas
grandezas para as quais nao existem dados experimentais disponiveis. Além da pressao,
é o caso da fraccao de mistura, variancia da fraccdo de mistura e taxa de dissipagao es-
calar. Os valores numéricos destas grandezas sdo também utilizados na interpretacao dos
resultados, o mesmo sucedendo com as variaveis das flamelets laminares, apresentadas na
subsecc¢ao anterior.

Os resultados experimentais de [ Kaufman et al., 1994] sao apresentados na forma

de perfis radiais de diversas grandezas em 5 planos perpendiculares ao eixo de simetria, lo-
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calizados em z = 27, x = 109, x = 191, x = 343, z = 432mm, em que = = y; —0.195m (ver
figura 6.10). Para as componentes da velocidade, o plano z = 191mm é substituido pelo
plano x = 177mm. Os resultados numéricos obtidos com vérios submodelos no presente
trabalho sao comparados com os experimentais nos mesmos planos.

Os esquemas convectivos hibrido e MUSCL sao designados pelas siglas HIB e
MU, respectivamente. Os modelos de turbuléncia k — € na versao classica e com utizacao
da teoria do grupo de renormalizagdo sao designados respectivamente por KE e RNG.
Os resultados obtidos numa malha de 155 x 60 nds sao designados por 155, enquanto os
restantes foram obtidos usando malhas de 300 x 120 nés.

Tal como os resultados experimentais apresentados em [ Kaufman et al., 1994],
os resultados da composicao quimica sao apresentados em graficos das fraccoes molares

das espécies quimicas em base seca (com exclusao do conteido em H20):

, (6.3)

em que My é a massa molar da espécie k e o somatdrio se estende a todas as espécies da

mistura com excepcao de HsO.

Yo(m)

0.4+

0.2

25 Y, (m)

Figura 6.9: Linhas de corrente do escoamento sem reac¢ao quimica.

Foi inicialmente efectuada a simulagao dum escoamento isotérmico de ar a tem-
peratura de 300K com as mesmas velocidades de entrada utilizadas no caso reactivo. A
figura 6.9 mostra, tal como no caso apresentado na subsecgdo 5.4.2, a existéncia de uma
zona de recirculagao toroidal na intersecgao entre a parede cilindrica e o plano de entrada,
assim como uma grande recirculacao junto ao eixo. A saida do queimador existe uma zona

de recirculagdo de pequenas dimensoes. As linhas de corrente da figura 6.9 sdo calculadas
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pela equagao (6.4). Tratando-se de um escoamento incompressivel, as linhas de corrente

nao se distinguem na forma em relagao as obtidas com base na equagao (5.12).

y2(m]A

0.4+

0.06—q54

0.02—

25 v, (m)

0 05 1 15 x(m)

Figura 6.10: Linhas da funcao corrente, baseadas na equagao (5.12), do escoamento com
combustao.

A figura 6.10 representa a fungao corrente do escoamento com combustao. Em
relagdo ao caso nao reactivo, verificam-se alteragoes em propriedades do fluido com efeito
sobre o escoamento. A viscosidade laminar e a massa volumica sao agora variaveis, apre-
sentando a massa volimica variagoes na proporc¢ao de 1 para 6 em percursos muito curtos
da ordem de 10cm na direccao do escoamento, sendo os gradientes na direcgao transversal
ainda mais elevados. A alteracdo destas propriedades tem efeitos no campo da pressao e

das tensoes viscosas, podendo alterar o padrao do escoamento como sucede neste caso.

Yo(m)
04— =
0.2+ L
0.005
0 >
0 y4(m)

Figura 6.11: Linhas da funcao corrente ponderada pela massa.

As linhas de corrente representadas na figura 6.11 sdo determinadas por equagoes

andlogas as equagoes (5.12), mas em que as componentes u; da velocidade sao substituidas

por pu;:
1 0v,, 1 0¥y,

U] = —— ; Uy = ———
T I S T

(6.4)
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A funcao corrente assim definida, designada por ¥,,, tem unidades kg/s e permite mostrar
as linhas de transporte de massa. A fungao de corrente definida pela equagao (5.12) nao é
conservativa da massa, como pode verificar-se por andlise da equacao (2.11) de conservagao
da massa ou por intermédio da figura 6.10, que mostra a existéncia de isolinhas de fronteira

nao paralelas a paredes impermeaveis.

015
Yo(m) 0.03—

0.1

0.05+

0.0001 —|

]

0 T T l T

T
0.1 0.15 0.2 0.25 0.3 035 y (m) 0.4
1

Figura 6.12: Detalhe do escoamento na saida do queimador.

As figuras 6.11 e 6.12 mostram o padrao geral calculado do escoamento reactivo
na camara de combustao. O escoamento pode ser considerado dividido em zonas convec-
tivas com caracteristicas proprias que possibilitam a sua identificacao e descrigao simples.
Assim, identifica-se a existéncia de um jacto de ar com swirl, no interior do queimador a
montante da alimentagao de combustivel. Na proximidade desta alimentacao, o ar e o com-
bustivel difundem-se, passando o jacto a incluir zonas com concentragoes de combustivel
que variam de zero a montante da alimentacao de combustivel até valores elevados na
vizinhanca desta alimentacao. A jusante da saida do queimador, o jacto mantém a forma
anelar imposta pela geometria do queimador e os valores da velocidade mantém-se muito
elevados, distinguindo-se das zonas vizinhas. Devido a dispersao do jacto, o perfil radial
de velocidades torna-se progressivamente mais uniforme para jusante (perde-se portanto
a caracteristica de jacto), saindo finalmente o fluido pela conduta de exaustao. Junto ao
eixo na zona de saida do queimador existe uma zona de recirculagdo interna (ZRI) com

dimensao axial de aproximadamente 20cm e 13cm de didmetro maximo. Exteriormente
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ao jacto proveniente do queimador e & zona de convecgao que se escoara pela conduta de
exaustao, existe uma zona de recirculagao externa (ZRE) que ocupa o volume restante da

camara de combustao.
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m
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.
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Figura 6.13: Isobdricas (Pa) na zona de saida do queimador em escoamentos: a) com
reaccao quimica ; b) sem reac¢ao quimica.

A figura 6.13 mostra as isobdricas na zona de saida do queimador. A expansao
do jacto correspondem, nos casos reactivo e isotérmico, componentes axiais positivas do
gradiente de pressao.

A deflexdo centrifuga do jacto, observada imediatamente apds a saida da con-
duta das alimentagoes, é devida ao movimento de rotagdo do fluido. A rapida expansao
provocada pela combustao na zona em que x < 0 conduz ao aumento da pressao na proxi-

midade das paredes, contribuindo para a diminuicao do gradiente axial da pressao na zona
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de expansao térmica. Nesta zona o gradiente de pressao junto a parede cénica é elevado,
particularmente na zona centrada em (y1,y2) ~ (0.188,0.0695), assinalada com x na figura
6.13a.

Para x > 0, na zona de fronteira do jacto com o escoamento de retorno da ZRE, o
fluido em movimento radial centripeto sofre, por parte do fluido do jacto, uma forca viscosa
com componentes axial e radial positivas, originando a curvatura das linhas de corrente
médias que se observa nessa zona da ZRE. Por sua vez, na zona de fronteira referida, a
componente radial do gradiente de pressao é positiva o que, na auséncia de outras forcas
e swirl, provocaria uma aceleracao centripeta do jacto. Tal ocorre efectivamente no caso
reactivo, em que o gradiente centripeto nesta zona é bastante superior ao verificado no
caso isotérmico. O gradiente centripeto da pressao mantém-se elevado superando o efeito
centrifugo da rotagao do fluido, contribuindo para a deflexao centripeta do jacto com a
correspondente curvatura em direcgao ao eixo. A incidéncia radial do fluido da ZRE sobre
0 jacto axial contribui para manter o gradiente centripeto de pressao sobre o jacto numa
zona mais extensa que no caso isotérmico.

No caso isotérmico, o gradiente centripeto da pressao, nao é suficientemente
elevado para provocar a deflexdo centripeta do jacto com swirl. A recirculagdo, que no
caso isotérmico estava limitada pela parede de fundo da camara em x = 0 (ver figura 6.1) e
a parede cilindrica, estende-se agora a toda a dimensao axial desta, sendo limitada também
pela parede conica da camara. Os dados experimentais da velocidade disponiveis, embora
escassos para valores de yo > 0.2m, sao compativeis com os resultados numéricos que
prevém a existéncia da ZRE ocupando quase toda a camara, com velocidades relativamente
baixas quando comparadas com as do jacto de entrada.

Com o aumento da dimensao da ZRE no caso reactivo em relagao ao isotérmico, a
recirculacao existente no escoamento isotérmico junto ao eixo e nao limitada directamente
por paredes nao estd presente no escoamento reactivo.

Mantém-se a zona de recirculacdo interna (ZRI) na proximidade do queimador,
com caracteristicas andlogas a existente no caso isotérmico. O jacto anelar proveniente
do queimador transfere, por difusdo turbulenta, momento linear para o fluido localizado
entre o eixo e o mesmo jacto. O gradiente axial de pressao adverso, que esta associado
com a diminuicao de velocidade na zona de expansao do jacto a jusante do queimador,

provoca a desaceleracao do fluido o que, na zona de baixa velocidade junto ao eixo, conduz
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a inversao do sentido da velocidade, provocando a existéncia de uma pequena ZRI situada

na extremidade plana do queimador.
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Figura 6.14: Perfis radiais experimentais e calculados da componente axial da velocidade
em diferentes valores da coordenada axial.

Os resultados numéricos e experimentais da componente axial da velocidade
média, u1, em fungao da coordenada radial em véarios planos x sao apresentados na figura
6.14.

Em z = 27mm (ou y; = 195 + 27mm) os dados experimentais indicam uma

menor velocidade de retorno na ZRI junto ao queimador do que a prevista pelos resultados
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numéricos. A posicao do jacto proveniente do queimador é reproduzida com boa precisao,
mas o pico da velocidade prevista é superior ao experimental. Tanto as previsoes numéricas

como os dados experimentais indicam velocidades muito baixas na ZRE.

u3(m's)
12 1 13
o

& x=109mm
° x=27mm d\e °

0 0.2 04  y2(m) 06 0 0.2 0.4 y2(m) 06

u3(m/s)| o

x=177mm x=343mm

24 i
o
-6 1 R
-10 T T | T T !
0 0.2 0.4 y2(m) 06 O 0.2 0.4 y2(m) 0.6
10 4
u3(nvs)
5 | x=432mm o EXP
—— HIB-KE
—— MU-KE
04 —— MU-RNG
— 155-MU-RNG
o0
>O
'5 T T 1
0 0.2 0.4 y2(m) 0.6

Figura 6.15: Perfis radiais experimentais e calculados da componente tangencial da ve-
locidade em diferentes valores da coordenada axial.

A comparacao dos resultados nos vérios planos x revela que as previsoes apresen-
tam uma menor taxa de dispersao do jacto do que as medidas. Estas mostram que, a 30cm
a jusante do queimador, o jacto perdeu a sua forma anelar e apresenta uma velocidade

uniforme na proximidade do eixo. Estas caracteristicas dos resultados numéricos poderao
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dever-se as caracteristicas insuficientemente difusivas associadas ao modelo k — ¢ de tur-
buléncia. As previsdes do modelo MU-RNG com malha refinada sdo as que estdo mais
préximas dos resultados experimentais. O acordo é relativamente bom, exceptuando-se
os resultados em x = 177mm, em que o maximo da velocidade do jacto se encontra em
posicoes radiais diferentes nos dados experimentais e nas varias previsoes numéricas.

Em x = 343mm, os dados experimentais indicam a existéncia de uma zona perto
do eixo em que os valores médios da componente axial da velocidade apresentam um
minimo local com a variagao de y2. Este minimo relativo nao é previsto pelos célculos
efectuados e poderia corresponder a um desvio do eixo de rotacao do fluido em relacgao
ao eixo de simetria da camara. Um minimo andlogo embora menos acentuado ocorre em
x = 17Tmm.

Os perfis calculados da componente tangencial da velocidade média ug, represen-
tados na figura 6.15, mostram uma subavaliagao de uz na ZRI, nao reproduzindo o pico
que os dados experimentais exibem em yo ~ 3cm, que é no entanto previsto, embora de
forma insuficiente, pela versao classica do modelo k — ¢ usando o esquema hibrido.

A existéncia de valores experimentais de u3z negativos, como mostra a figura
6.15, poderd estar relacionada com um eventual posicionamento do eixo do escoamento
em posicoes nao coincidentes com o eixo de simetria da camara. Estando esta posi-
cionada verticalmente (| Kaufman et al., 1994]), ndo sao de esperar assimetrias angulares
devidas a impulsao. A existéncia de assimetrias nos resultados experimentais é evi-
dente nos dados apresentados por [ Kaufman et al., 1997] e, no caso nao reactivo, por
[ Fiveland et al., 1996].

Excluindo a existéncia de valores experimentais negativos de uz, nos planos de
medida mais a jusante, o acordo qualitativo com os dados experimentais é razodvel, mas ha
discrepancias significativas do ponto de vista quantitativo. Este facto nao é surpreendente,
tendo em vista as deficiéncias reconhecidas do modelo k — £ na previsao de escoamentos
com rotacdo. A versao RNG deste modelo ndo conduz, para o problema em estudo, a
melhorias significativas.

A comparacdo dos resultados das componentes da velocidade obtidos com di-
versos modelos e malhas revela que a dispersao entre esses modelos é pequena quando
comparada com o desvio dos resultados numéricos em relacao aos dados experimentais. O

mesmo se verifica ocorrer com a generalidade dos estudos consultados, o que sugere uma
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insuficiéncia em alguns dos modelos utilizados, apesar de que as tendéncias qualitativas
das variaveis calculadas sejam geralmente andlogas as tendéncias dos dados experimen-
tais. Num dos modelos utilizados, usando equagoes estaciondrias, [ Pember et al., 1996]
apresentam resultados em que se verifica a existéncia de um bom acordo das componentes

da velocidade com os resultados experimentais na ZRI.

0.1+
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Figura 6.16: Isolinhas da fraccao de mistura média na proximidade do queimador.

A composigao quimica e a temperatura da mistura gasosa sao fortemente depen-
dentes do valor médio da fracgao de mistura, Z. A figura 6.16 mostra as isolinhas de Z. A
figura 6.17 representa os perfis radiais calculados da fraccao de mistura média em diversos
valores da coordenada axial.

Na ZRI e na zona interior do jacto, a fraccao de mistura média Zé elevada, en-
quanto na parte exterior do jacto na proximidade do queimador os valores de Z sio baixos,
reflectindo o transporte convectivo do fluido proveniente essencialmente da alimentagao
do oxidante. Na proximidade do queimador no interior do jacto, os valores de Z variam
rapidamente desde os valores elevados correspondentes a uma mistura rica proveniente da
alimentacao de combustivel, até valores baixos existentes em valores superiores da coorde-
nada radial y9, transportando uma fracgao significativa de ar proveniente da alimentacgao
respectiva. Nas zonas afastadas das alimentacoes, os gradientes de Z sio baixos devido
ao transporte difusivo turbulento entretanto ocorrido. Na conduta de exaustdo e na zona

de retorno da ZRE, o fluido apresenta valores de Z aproximadamente iguais a 0.048, valor
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correspondente a mistura completa dos caudais de entrada de oxidante e de combustivel.
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Figura 6.17: Perfis radiais calculados da fraccdo de mistura média em diferentes valores
da coordenada axial.

O esquema HIB-KE com uma malha de 300 x 120 nds revela menores fluxos de
difusao turbulenta do que MU-RNG, estando o modelo MU-KE numa situagao intermédia.
O efeito do refinamento da malha, que pode ser avaliado comparando os resultados do
modelo MU-RNG com 300 x 120 nés e com 155 x 60 nds, é relativamente pequeno, apesar
de a difusao turbulenta ser ligeiramente superior para a malha de 155 x 60 nos.

A figuras 6.18 e 6.19 mostram as isotérmicas calculadas usando o modelo HIB-
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Figura 6.18: Isotérmicas (temperatura expressa em K) calculadas usando o modelo HI B—
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Figura 6.19: Isotérmicas (K) na zona de saida do queimador.

KE. As linhas de Z”2 e X constantes sao representadas nas figuras 6.20 e 6.21.

A superficie de maxima temperatura encontra-se proxima da superficie de este-
quiometria, do lado rico da chama.

A varidncia da fraccao de mistura s6 apresenta valores elevados junto das ali-
mentagoes. Nas zonas em que 772 ¢ elevado, os valores calculados de i/\; podem afastar-se
significativamente dos valores de Yk(Z ) determinados pelo modelo das flamelets, caso os
valores instantaneos de Y) variem rapidamente com Z, como sucede proximo de Z.g.
Fora destas zonas, os valores de i};; podem ser estimados directamente a partir dos dados
Yi(Z, x) das flamelets com (Z, x) ~ (Z, X)-

Na proximidade do queimador, os valores de X sao elevados (> x4) pelo que a

ignicao da chama se verifica apenas a distancias curtas a jusante. Nas zonas em que X > X4,
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Figura 6.20: Isolinhas da variancia da fraccao de mistura na proximidade do queimador.

os valores médios das fracgbes massicas sao calculados a partir das flamelets instantaneas
extintas (nomeadamente as flamelets em que xy = 40s71), efectuando as médias de Yj
ponderadas por ﬁ(Z) Na prética (tal como para as flamelets em combustao) nao se
efectua a média no espaco dos y por se considerar que a funcao densidade de probabilidade
de x é um delta de Dirac centrado em Y.

Os resultados experimentais da temperatura, figura 6.22, mostram existir, no
plano x = 27mm, uma pequena variacao da temperatura para os valores de ys correspon-
dentes a ZRI e a parte do jacto proveniente do queimador com menores valores de ys, onde
a fraccao massica de combustivel é elevada. Com o aumento de y», num pequeno inter-
valo de ys os valores da temperatura descem abruptamente de 2000K para 600K. Esta
dltima temperatura corresponde a zona em que o jacto saido do queimador apresenta uma
composicao pobre, facto que os calculos reproduzem com bastante fidelidade.

O gradiente da temperatura na parede é maior nos dados experimentais que nos
correspondentes numéricos. Este facto estd relacionado com as caracteristicas do modelo
radiativo. De facto, o modelo utilizado ignora a absor¢ao de energia radiativa no meio, o
que implica uma maior perda de energia por radiagao. Daqui resulta que a temperatuta
do meio na ZRE é mais baixa do que a medida, pelo que a diferenga entre a temperatura
do meio e a temperatura da parede é também menor.

O campo da temperatura calculada pode ser explicado com base no campo da
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Figura 6.21: Isolinhas da média da taxa de dissipacdo escalar (s71).

fracgdo de mistura anteriormente analisado. Os resultados numéricos relativos ao plano
x = 27mm na zona de recirculagdo interna apresentam um perfil de Z variando entre
valores inferiores a 0.15 até valores que se aproximam de 0.2 localizados em yo ~ 5¢m. Para
estes valores excessivamente ricos, as temperaturas instantaneas calculadas pelo modelo de
flamelets estao entre 1500K (HIB-KE) e 1700K (MU-RNG) (figuras 6.4, 6.16, 6.21). Para
valores de yo ~ 7cm, os valores da fraccao de mistura aproximam-se de Z/St, conduzindo
ao pico de 2000K compativel com os valores de 772 ¢ de X calculados nessa zona. Para
valores de ys ~ 8cm, a composi¢ao é pobre com valores de 7 inferiores a 0.02, sendo a

temperatura média calculada por intermédio das flamelets muito baixa.

Para valores de y2 = 10cm, a composicao quimica e a temperatura sdo deter-

~

minadas pelos valores de 7 ~ 0.048, acompanhados de valores muito baixos de Z”2 e de
X- As temperaturas previstas pelas flamelets seriam inferiores mas proximas de 2100K.
As equacoes das flamelets foram no entanto deduzidas para situacoes sem fonte térmica
radiativa e com conducao térmica apenas no interior do fluido. O calculo da temperatura
a partir de h incluindo radiacao e conducao nas fronteiras conduz a temperaturas muito
mais baixas. Para x = 27mm e y3 < 0.1m, o célculo T(ﬁ) indica valores préximos dos
estimados a partir das flamelets instantaneas, dado o peso importante da entalpia sensivel

resultante das reaccoes quimicas em relagao ao transporte de entalpia e fontes radiativas,

0 que nao acontece no resto da camara onde as reacgoes quimicas nao sao tao intensas.
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Nas regides em que o transporte de entalpia para as paredes (incluindo o transporte ra-
diativo) é importante em relagao a entalpia sensivel das reacc¢oes quimicas, a estimativa
da temperatura directamente a partir das flamelets conduz a resultados pouco realistas.

Em x = 27mm, na regiao 6cm < yo < 8cm, a composicao quimica média do
jacto proveniente das alimentagOes varia abruptamente, com valores de Z variando entre
valores superiores a 0.15 e valores préximos de 0.02. Correspondentemente, a temperatura,
apresenta, em y2 ~ 8cm, um minimo relativo acentuado. Nesta zona, a fraccao molar de O»
calculada reproduz com bastante precisao o pico experimental (figura 6.23), confirmando
a precisao com que a posi¢ao da zona pobre do jacto tinha sido calculada.

Por sua vez, os dados experimentais da concentracao de COy (figura 6.24) indicam
valores de Xcp, elevados na ZRI e na parte do jacto em que Zé elevado, o mesmo
sucedendo com X¢co (figura 6.25), sendo praticamente nula a concentracao de oxigénio
nesta zona. Numa estreita faixa anelar centrada em yo ~ 8cm, em que a fracgao molar de
O é elevada e T apresenta um minimo pronunciado, as frac¢ées molares de CO e COq
sao baixas.

Na ZRE, os resultados numéricos indicam a existéncia de uma oxidagao incom-
pleta com um défice relativamente pequeno nas fracgoes de C'O9 em relacao aos valores ex-
perimentais, acompanhado de um excesso de C'O. Este comportamento poderia relacionar-
-se com temperaturas baixas comparativamentes as experimentais. No modelo utilizado,
no célculo das fraccoes molares X}, intervém os perfis instantaneos calculados pelo modelo
das flamelets, dependentes de Z e x e, no calculo das médias, fungoes dependentes exclu-
sivamente de Z , 772 ¢ X. As discrepancias devem portanto ser interpretadas com base no
modelo utilizado.

Na ZRE os valores de x calculados sdo tipicamente inferiores a 107%s~!. No
entanto, as tabelas de flamelets utilizadas incluem como valor minimo da taxa de dis-
sipacdo escalar o valor Y = 0.01s~!. No célculo de ?k()z < 0.01,2,?’2), os valores
tabelados de Yi(x < 0.01,7,772) utilizados em interpolacdes foram substituidos por

Yi(x = 0.01,Z,Z272). Célculos posteriores das flamelets com xy = 107457}

, resolvendo
as equagoes (3.20) e (3.21), indicam valores das fracgbes méssicas de mondxido de car-
bono Yoo(x = 107%,Z = 0.048) = 1.60 x 1073, enquanto o valor correspondente com
x = 0.01s71 ¢ Yoo(x = 0.01, Z = 0.048) = 2.62 x 1073, Os valores da fraccdo méssica de

CO4 nao foram significativamente alterados em termos relativos. Conclui-se entao que a
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utilizagao de flamelets com valores de x < 0.01 ou a utilizagdo de extrapolagoes no calculo
de Yi(x, Z, Z"2) a partir dos valores tabelados conduziria a fraccdes molares de C'O mais
préximas dos valores experimentais na ZRE (ver figura 6.7).

Em x = 109mm, os resultados experimentais mostram que a zona de recirculacao
interna tem uma temperatura uniforme, o que sucede também com os resultados das
simulacoes. No entanto, os dados experimentais correspondentes ao jacto proveniente
do queimador apresentam neste plano um grau de mistura e de reaccao quimica mais
completos do que os calculados. Nestes observa-se um minimo da temperatura em s ~
10cm, decorrente da existéncia de baixos valores de 7 nessa zona, que estd associada a
manutencao de gradientes de Z elevados, decorrentes de difusao turbulenta subestimada.

A fraccdo de mistura média calculada no plano x = 109mm apresenta um perfil
qualitativamente andlogo ao calculado em x = 27mm, com diminuicao das amplitudes,
mantendo o minimo relativo em ys ~ 8cm. A temperatura calculada com os vérios
modelos mantém a existéncia de minimos e méaximos relativos, atenuados, com a excepgao
dos calculos com o modelo k — e — RNG que prevéem uma temperatura quase uniforme
na zona de recirculagao junto ao eixo, em acordo razodvel com os dados experimentais.
Os resultados numéricos da temperatura indiciam um défice nas taxas de mistura das
grandezas escalares, quando comparadas com os resultados experimentais. A fracgdo molar
de oxigénio prevista mantém-se demasiadamente elevada, correspondendo ao transporte da
composicao pobre pelo jacto proveniente da alimentacao de oxidante com o correspondente
minimo local da temperatura, nao observado experimentalmente.

Em x = 109mm, a posicao radial do pico da frac¢ao molar de oxigénio calculada
com o modelo HIB-KE praticamente nao se altera em relacao a x = 27mm, havendo
uma pequena diminuicao do valor maximo e um pequeno aumento da sua largura, em
consequéncia da difusado, que no entanto é inferior & indicada pelos dados experimentais. A
utilizacao da versao k—e— RN G do modelo de turbuléncia resulta numa maior aproximagao
destes resultados numéricos aos experimentais. Os valores numéricos de CO5 neste plano
tém um perfil que se assemelha aos experimentais, no entanto indicando reaccao mais
incompleta na ZRI, com valores elevados de C'O, onde experimentalmente se verifica a
reaccao ser quase completa. Na ZRE, tal como sucedia para o plano z = 27mm, os
valores de C'O2 sao baixos relativamente aos experimentais, enquanto os valores de CO

experimentais sao praticamente nulos, o que nao sucede com os calculados, embora estes
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assumam valores relativamente pequenos.

No plano z = 191mm nao ha diferencas significativas relativamente ao que foi
observado para x = 109mm.

Nos planos de medicao em x = 343mm e x = 432mm, os dados experimentais
revelam uma diminuicao progressiva da temperatura no eixo de simetria com o aumento
da coordenada axial, verificando-se uma tendéncia para a homogeneizacao da temper-
atura, tipica da dispersao de um jacto reactivo. Os resultados das simulagoes mostram
tendéncias semelhantes, particularmente com o uso da versdo RNG do modelo de tur-
buléncia k£ — . Os célculos com a versao cldssica do modelo & — ¢ mantém a previsao da
existéncia de uma superficie em que a temperatura apresenta minimos relativos (embora
pouco pronunciados), em contradigdo com os dados experimentais.

Em x = 432mm, os cdlculos numéricos mostram uma taxa de mistura pouco
intensa, contrariando os resultados experimentais que apresentam uma concentracao de O2
uniforme ao longo do plano. Os resultados numéricos continuam, mesmo a essa distancia, a
resultar em concentragoes reduzidas de oxigénio em yo = 0, mostrando nao existir difusao
suficiente em direccao ao eixo de simetria.

Os perfis da fracgao molar de CO4 (figura 6.24) calculados sao qualitativamente
semelhantes aos perfis experimentais, embora os seus valores estejam sistematicamente
previstos por defeito. Os perfis da fraccao molar de CO (figura 6.25), por seu turno sdo
previstos em excesso com perfis andlogos aos experimentais. Esta oxidagao incompleta,
prevista inclusivamente no retorno da ZRE, devera corresponder a utilizacao, nos célculos
das fraccoes massicas médias, de um valor minimo de y = 0.01s7 .

Os perfis calculados da fraccdo molar seca de Hs s@o qualitativamente seme-
lhantes aos de CO, inclusive nao sendo muito diferentes em termos quantitativos. O
mesmo sucede com os dados experimentais das mesmas fracgoes molares. A diferenca mais
visivel entre os perfis experimentais das fracgoes do hidrogénio molecular e do monéxido
de carbono consiste no consumo mais rapido do hidrogénio com o afastamento em relacao
ao queimador, tendéncia que, de forma menos nitida, se observa também nos resultados

numeéricos.
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Figura 6.22: Perfis radiais experimentais e calculados da temperatura em diferentes valores
da coordenada axial.
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Figura 6.24: Perfis radiais experimentais e calculados da fraccdo molar seca de COs em
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Capitulo 7

Conclusoes

7.1 Trabalho realizado

A simulacdo numérica duma camara de combustdo alimentada por reagentes
sem pré-mistura foi efectuada com base em modelos de escoamento turbulento, reacgao
quimica, radiacao e interacc¢ao entre a composicao quimica e a turbuléncia, e em métodos
numéricos de resolugao dos modelos escolhidos.

As bases fisicas que fundamentaram os modelos (apresentadas no capitulo 2) con-
sistiram nas equacoes de transporte da massa, das fracgoes massicas das espécies quimicas,
momento linear e energia, esta na forma de equacdo de transporte da entalpia. As taxas
de criagdo e destruicdo de espécies quimicas sao expressas por meio de expressoes bem
estabelecidas.

A aplicacao dos fundamentos referidos a escoamentos turbulentos com combustao
requer a limitacao de objectivos no que se refere aos detalhes com que é possivel o co-
nhecimento dos fenémenos envolvidos. Nomeadamente, apenas é acessivel o cédlculo dos
valores médios das varidveis dependentes nas equacoes de transporte e algumas outras
variaveis expressas em funcao das primeiras. Nas equactes de transporte das varidveis
médias surgem novos termos que nao dependem directamente das varidveis anteriormente
definidas.

O céalculo destes novos termos é efectuado por intermédio da introdugao de mode-
los que os expressam como funcoes algébricas de varidveis ja definidas. Alternativamente,

estes modelos poderao envolver equagoes de transporte para a determinacao dos valores dos



7.1  Trabalho realizado 141

termos desconhecidos surgidos na dedugao das equagoes das varidveis médias. O modelo
de turbuléncia k — € com estas caracteristicas é apresentado no capitulo 3.

As reacgOes quimicas da combustao sao descritas por intermédio de um meca-
nismo detalhado, para o qual sao conhecidas as taxas de reaccao das 58 reaccoes ele-
mentares que constituem o mecanismo. FEstas taxas sdo expressas como funcoes da tem-
peratura e concentragoes dos reagentes.

O transporte de energia radiativa é calculado com base num modelo que considera
0 meio opticamente fino, pelo que s6 sao importantes as trocas entre as fronteiras e o gas,
desprezando-se as trocas no interior deste. A poténcia energética radiativa é introduzida
na equacao da entalpia como termo fonte.

A possibilidade de calcular as médias das fraccoes méssicas das espécies presentes
no escoamento é limitada. A dependéncia fortemente nao linear das taxas de reacgdo com
a temperatura impede a resolucao das equacoes de transporte das fraccoes massicas médias
em regime turbulento.

A hipétese de que a chama turbulenta pode, em determinadas condigoes, conside-
rar-se constituida por pequenas estruturas laminares (flamelets) permite ultrapassar o
problema do calculo dos valores médios das taxas de formagao das espécies quimicas. A
composicao quimica das flamelets pode ser determinada aproximadamente por intermédio
de equacgoes de transporte de uma tunica variavel independente, a fraccao de mistura, e de
um parametro, a taxa de dissipacao escalar. Este calculo é efectuado de acordo com as
condicoes de fronteira da camara de combustao em estudo.

O conhecimento, em todo o dominio do escoamento, dos valores instantaneos
dos parametros que definem as flamelets, permitiria o conhecimento instantaneo do es-
tado quimico de todo o sistema em combustdao. Nao sendo este conhecimento possivel, o
conhecimento da probabilidade de existéncia de valores dos parametros Z e x dentro de
pequenos intervalos AZ e Ay, em cada ponto do dominio, permite o cdlculo dos valores
médios de Yy, ja4 que Y} instantaneo depende exclusivamente dos valores de (Z,x).

As varidveis Z e x sao consideradas estatisticamente independentes e supoe-se
que as fungoes densidade de probabilidade de Z e de x s@o uma distribuicao de Gauss
truncada e uma funcao delta de Dirac, respectivamente. Os parametros que definem a
funcao densidade de probabilidade de Z sao determinados por intermédio da solucao das

equacgoes de transporte da fracgdo de mistura e da sua variancia. Estas sao resolvidas em
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conjunto com as equacoes que descrevem o escoamento.

As fraccoes méssicas médias das espécies quimicas em cada ponto do dominio
foram calculadas por integracao dos valores instantaneos obtidos através da tabela das
flamelets, ponderados pelas funcoes densidade de probabilidade referidas.

O célculo do escoamento foi efectuado pela solugao das equagoes de transporte
das componentes cartesianas da velocidade média e por uma equacao para calculo da
correccao da pressao. De forma semelhante, a entalpia média foi calculada por resolugao
de uma equacao de transporte, sendo depois utilizada no calculo da temperatura.

As equacoes de transporte das varidveis médias foram resolvidas pelo médodo dos
volumes finitos. Dada a irregularidade geométrica das fronteiras da camara de combustao
e queimador, as equacoes de transporte foram discretizadas em malhas curvilineas nao
ortogonais. A forma de efectuar a discretizacao, os esquemas de célculo de fluxos e de
adaptacao das equagoes nas fronteiras, foram apresentados no capitulo 4. O célculo da
pressao baseou-se na solucao de uma equacao obtida a partir das equacoes de transporte
da velocidade e de conservacao da massa. O método (SIMPLE) calcula uma varidvel
de perturbagao da pressao que ¢ iterativamente usada para correccao da pressao. O
método corrige também as componentes da velocidade, calculando termos que conduzem
a conservacao da massa no escoamento.

Parte dos modelos descritos no texto e os métodos numéricos apresentados foram
testados em escoamentos nao reactivos com caracteristicas diversas. A comparacgao de re-
sultados com outros publicados permitiu concluir que os métodos sao de grande precisao
no calculo de escoamentos laminares, independentemente das caracteristicas dos escoa-
mentos testados, que incluem escoamentos forgados por pressao e por atrito viscoso, com
recirculacao e sem recirculacao, com diversos valores do nimero de Reynolds. Para ma-
lhas com igual nimero de nods, o esquema MUSCL apresenta uma precisao superior ao
esquema hibrido, excepto com malhas muito refinadas, caso em que ambos convergem
para os resultados numericamente correctos. Os resultados das simulagoes de escoamentos
turbulentos indicam limitagoes no modelo de turbuléncia e provavelmente nas condigoes
de fronteira usadas em escoamentos turbulentos. Para os escoamentos turbulentos sem
reaccao quimica aqui analisados, a versao RNG do modelo k — ¢ de turbuléncia conduziu
a piores resultados do que a versao classica, independentemente da existéncia de swirl.

As condicoes de fronteira publicadas nao s@o no entanto inteiramente fiaveis, como ad-
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mitido por [ Zhu e Rodi, 1992] no estudo dum escoamento sem swirl. Consideram que
as condigoes de fronteira sao, em conjunto com o modelo de turbuléncia e o método de
discretizagao, as fontes mais importantes de erro. A discrepancia nas condigoes de fron-
teira utilizadas nos estudos publicados sobre o escoamento experimental com swirl de
[ Roback e Johnson, 1983] mostra a dificuldade na adopgao de condigoes de fronteira in-
teiramente crediveis. Por estes motivos e pela possivel sensibilidade dos resultados as
condicoes de fronteira adoptadas, nao é inteiramente seguro concluir-se pelo melhor de-
sempenho de qualquer das duas versoes do modelo de turbuléncia.

A simulagao numérica de uma camara de combustao foi efectuada com utilizagao
dos modelos e métodos ja testados em escoamentos nao reactivos, aos quais se acrescen-
tam um modelo de radiacao e um modelo de interaccao das reaccées quimicas com a tur-
buléncia. A comparagao dos resultados numéricos com os dados experimentais revela um
acordo razoavel. O céalculo do escoamento indica que o modelo k — ¢ nas versoes utilizadas
promove o transporte turbulento do momento linear de forma deficitdria, especialmente
na sua versao classica. Estas mesmas caracteristicas referidas em relacao ao transporte de
momento linear mantém-se no que respeita ao transporte de grandezas escalares.

A aplicacao do modelo das flamelets no calculo da composicao quimica média
conduz a resultados razodveis, sendo no entanto dificil discernir a influéncia individual dos
diferentes modelos fisicos nas discrepancias observadas entre as previsoes e os resultados
experimentais. Nas zonas préximas do eixo de simetria e do queimador, as diferencas
entre resultados numéricos e experimentais poderao ser essencialmente atribuidas as car-
acteristicas insuficientemente difusivas do modelo de turbuléncia. Na zona da recirculagao
exterior, os resultados indicam um défice na concentracao de CO, acompanhado de excesso
de C'O. Tal poderd dever-se a nao inclusao, no calculo dos valores médios das fracgoes
massicas, de valores da taxa de dissipacao escalar que parecem revelar-se necessarios,

concretamente os baixos valores de X existentes na zona de recirculagdo externa.

7.2 Propostas de trabalho futuro

O modelo das flamelets, cujas equacoes desprezam termos que sdo comparativa-
mente pequenos na proximidade das superficies estequiométricas, parece poder produzir

bons resultados no céalculo da composicao quimica mesmo em zonas em que nao esta a
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partida assegurada a menor ordem dos termos referidos. Existe portanto a necessidade
de avaliar, analitica ou numericamente, os erros cometidos com a aplicacao deste modelo
em zonas afastadas das superficies estequiométricas, calculando os valores dos termos des-
prezados nas equacoes das flamelets e comparando-os com os pertencentes as equacgoes
utilizadas.

A determinacao da temperatura a partir da entalpia usando a relagdo que intro-
duz o termo de correlagao entre as derivadas em ordem a Z das entalpias e das fraccoes
massicas é realizavel por meio da introducao destas grandezas numa tabela contendo os
valores instantaneos (Z,x) — (Y, %LZ’“%LZ’“Z”Q) calculados pelo modelo das flamelets e
efectuando a determinacgao das médias da forma ja utilizada. Em alternativa, caso os ter-
mos %LZ’“ e %sz se possam considerar constantes para efeito do calculo dos valores médios,
pode usar-se uma expressao aproximada, mais directamente calculdvel, para a correlagao
contendo as derivadas.

As insuficiéncias do modelo de turbuléncia k — ¢ sugerem a necessidade de al-
teragdo dos parametros empiricos ou, preferencialmente, a utilizacdo de modelos mais
precisos. Na impossibilidade pratica da simulagao da camara de combustao estudada
usando LES em conjunto com mecanismos de reac¢ao quimica detalhados, uma opgao
possivel consiste na utilizagdo do modelo das tensoes de Reynolds para calculo dos fluxos
turbulentos de momento linear.

A utilizagdo do modelo de radiacao de meio opticamente fino conduz a erros
no calculo da temperatura que sé podem ser corrigidos com a adopg¢ao de outro modelo.
Um dos modelos que se podem aplicar, garantindo um célculo mais preciso dos fluxos
radiativos, é o modelo das ordenadas discretas. A utilizacao de modelos de interaccao entre
radiacao e turbuléncia é igualmente necesséria pelo facto de contribuir significativamente
para o transporte radiativo.

Para analise mais completa do funcionamento da camara de combustao estudada

é necessaria a introdugao de modelos de formacao de fuligem e 6xidos de azoto.
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Nomenclatura

Varidveis e parametros

A area

ap  coeficiente de equacao de transporte discretizada

ac  coeficiente de equagao de transporte discretizada

ap  coeficiente de equacgao de transporte discretizada

ar;  parametro em polinémio para calculo de 7Lk

am  coeficientes em algoritme SIMPLE

ay  coeficiente de equacao de transporte discretizada

ap  coeficiente de equacao de transporte discretizada

app  coeficiente de absorcdao médio de Planck da espécie k

ag  coeficiente de equacgao de transporte discretizada

aw  coeficiente de equagao de transporte discretizada

ay;  coeficientes em polinémio de calculo da entalpia da espécie k

termo em equagao de transporte discretizada

parametro em perfil ”exacto” de varidvel

constante na equacao de Arrhenius

coeficiente de transformacao de coordenadas

coeficiente de transformacao de coordenadas discretizadas

parametro em perfil "exacto” de varidvel

parametro empirico em célculo de viscosidade

1 mecanismo de reacc¢ao incluindo compostos de carbono com um
maximo de um atomo deste elemento por molécula

C17  constante de modelo de turbuléncia

Cy  constante de modelo de turbuléncia

C;  coeficiente de transformacao de coordenadas discretizadas

Cc  parametro empirico em modelo de interac¢ao de turbuléncia com

reacgao quimica

C!  termo fonte em equacao de transporte transformada

Cr  concentragao molar da espécie k

C,  parametro empirico de modelo de turbuléncia

Cn coeficientes de cédlculo da emissao radiativa de uma espécie quimica

SHEw

QA Q
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coeficientes em polinémio para cédlculo de componente da velocidade

calor especifico a pressao constante da espécie k
parametro em expressao da média de x
distancia

coeficientes em polinémio para cédlculo de componente da velocidade

coeficiente de difusao

coeficiente de termo difusivo discretizado

coeficiente de difusao da espécie k em relagao a mistura gasosa
coeficiente de transformacao de coordenadas discretizadas
numero de Damkholer

parametro de lei de turbuléncia na parede

poder emissivo do corpo negro

espécie quimica k

energia de activagao da reacgao n

energia especifica

componente i da forca volimica

fluxo de massa discretizado em coordenadas curvilineas
taxa de geracgao de energia cinética turbulenta

entalpia

coeficiente em método SIM PLE

intensidade de turbuléncia

intensidade da radiacao

fluxo de varidvel dependente discretizada

jacobiano de transformacao de coordenadas

fluxo da varidvel ¢ na direcgao y;

energia cinética turbulenta

coeficientes de absor¢ao e dispersao radiativa

constante da taxa de reaccaodirecta da n-ésima reaccao quimica
constante da taxa de reacgao inversa da n-ésima reaccao quimica
parametro empirico de distancia

parametro empirico de distancia

numero de Lewis

massa molar da espécie k

coordenada perpendicular a parede

pressao

correcgao da pressao

pressao parcial da espécie k

fungao densidade de probabilidade

numero de Peclet

nimero de Prandtl
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<=8

soma de residuos normalizados

energia térmica

coeficiente em método SIMPLE

termo fonte radiativo

distancia a eixo de simetria

constante dos gases perfeitos

termo da equacao de transporte de € no modelo k — e — GRN
termo de ordem menor em equacao das flamelets
residuo

distancia a eixo de simetria

numero de Reynolds

ntmero de Reynolds turbulento

coeficiente de relaxacao

tensor das deformagoes

termo fonte discretizado

ntmero de swirl

elemento do tensor S

termo fonte da grandeza ¢ nas equagoes de transporte
termo fonte integrado

coeficiente de termo fonte linearizado

coeficiente de termo fonte linearizado

numero de Schmidt

tempo

temperatura

fluxo de massa discretizado

velocidade de referéncia

componente cartesiana da velocidade

correccao de u;

velocidade adimensional em funcgéo de parede
componente de velocidade paralela a parede

volume

componente i da velocidade de difusao da espécie quimica k em relacao
a mistura gasosa

componente angular da velocidade

grandeza de modelo de turbuléncia

conjunto de varidveis e parametros incluidos no célculo de variavel
dependente discretizada

fracgdo molar seca da espécie quimica k

coordenada em camara de combustao

coordenadas curvilineas
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Yi

coordenadas cartesianas

distancia adimensional

fracgdo massica da espécie quimica k

fraccao de mistura

coordenada paralela a superficie estequiométrica

difusividade térmica

constante na equacgao de Arrhenius

parametro da equagao de transporte de € no modelo k — e — GRN
coeficiente de transformacao de coordenadas

quociente entre distancias

taxa de dissipacao de k

erro relativo percentual médio

entalpia de formacao da espécie k

varidavel dependente genérica em equacgao de transporte
variacao em relagao a média na decomposicao de Reynolds
variacao em relacdo & média na decomposicao de Favre
coeficiente de difusao

parametro da equagao de transporte de € no modelo k — e — RNG
parametro da equagao de transporte de € no modelo kK —e — RNG
constante de Von Karman

condutividade térmica

coeficiente de interpolagao

coeficiente laminar de viscosidade dinamica

parametro em funcao densidade de probabilidade

coeficiente turbulento de viscosidade dinamica

coeficiente laminar de viscosidade cinemética

coeficientes estequiométricos da espécie k na equacao quimica n
taxa de dissipagao escalar

massa volimica

taxa de geracao quimica da massa volimica da espécie k
parametro em funcao densidade de probabilidade

constante de Stefan-Boltzmann

angulo

tempo

escala de tempo

tensao

elemento do tensor das tensoes

funcao corrente

funcao corrente de massa

vorticidade

frequéncia

coeficiente de transformacao de derivadas de velocidade discretizada
direccao espacial
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Indices

"EHmoc QQT~we

®
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axr

S

ad

<

TOR OO | 4 NEZTEN!

ambiente

né de malha

face de malha

né de malha
convecgao

face de malha
difusao

né de malha

face de malha
valor estequiométrico
face de malha

né de malha

gas

energia cinética turbulenta
jacto

né de malha

né vizinho
maximo

minimo

face de malha

né de malha

face de malha
valor de extingao
radiacao

radiacao

né de malha

face de malha
turbulento

né de malha

face de malha
fraccao de mistura
montante

jusante

valor estimado
inicial

de referéncia
indice mudo

taxa de dissipacao da energia cinética turbulenta
viscosidade
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Siglas
ADI
BERL
EBU
EDC
EDM
EXP
f.d.p.
HIB
KE
LES
MU

Alternating-Direction Implicit
Burner Engeneering Research Laboratory
Eddy Break-Up

Eddy Dissipation Concept

Eddy Dissipation Model
Experimental

funcao densidade de probabilidade
esquema Hibrido

modelo de turbuléncia k — € cléssico
Large Eddy Simulations

esquema MUSCL

MUSCL Monotone Upstream-centered Schemes for Consevation Law

Oos

Qosterlee

QUICK Quadratic Upstream Interpolation for Convective Kinetics

RNG
RNG

SCAL

Renormalization Group

versao de modelo de turbuléncia k — & com aplicacao da
teoria do grupo de renormalizagao

Simmetric Coupled Alternating Lines

SIMPLE  Semi-Implicit Method for Pressure-Linked Equations
SOUCUP Second Order Upwind Central differencing first order Upwind

TDMA
ZRE
ZRI

Tri-Diagonal Matrix Algorithm
Zona de Recirculagao Externa
Zona de Recirculacao Interna

Operadores matematicos

=3 &
S

SSd

funcao

operador de equacao de transporte

operador de maximo

operador do esquema hibrido

funcao de Dirac

operador de kronecker

média de Favre

média de Reynolds

normalizacao de varidvel

pertence a intervalo

limite de intervalo fechado a direita ou aberto a esquerda
limite de intervalo fechado a esquerda ou aberto a direita
derivada em ordem ao tempo
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